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ВВЕДЕНИЕ   

Накопление и систематизация фактографических 
данных о свойствах веществ и материалов издавна 
является одним из основных направлений деятельно-
сти в естественнонаучных и инженерных дисципли-
нах: физической химии, кристаллографии, материа-
ловедении и др. [1–3]. Широкое использование для 
этих задач электронных ресурсов (баз данных, вы-
числительных систем, Web-порталов и др.) при по-
стоянно возрастающем объеме их использования по-
зволяет отнести эту сферу научной деятельности к 
так называемой e-Science,  которую отличает не 
столько компьютеризация исследования, сколько 
преимущественная ориентация на работу с данными, 
включая их получение, систематизацию, хранение и 
распространение для коллективной работы. Особен-
ности e-Science позволяют говорить о новом этапе в 
научной методологии, 4-й парадигме [4], дополняю-
щей стандартную триаду: теория, эксперимент и мо-
делирование.   

Ключевым (хотя далеко не единственным) эле-
ментом при работе с данными о свойствах является 
база данных (БД).  Если на определенном этапе пере-
ход к БД от многотомных справочников обеспечил 
заметные достижения в создании и поддержке ин-
формационных ресурсов, то со временем резкий рост 
объемов данных при многообразии их форматов и 
моделей привел к тому, что действующая инфра-
структура оказалась неспособной обеспечить эффек-
тивную организацию рабочего процесса [5] .  

Автономность БД с жесткой фиксацией исполь-
зуемых терминов и логических структур практически 
исключает возможность беспрепятственного обмена 
данными без активного участия человека-эксперта. В 
информационном сообществе в качестве главного 
ограничителя возможностей БД называют так назы-
ваемую потерю семантики в ходе проектирования 
БД, когда принятая концептуальная модель реализу-
ется в виде физической модели. По сути, это означа-
ет, что каждая из БД имеет собственный понятийный 
аппарат, который (без специальных инструкций) ос-
тается неизвестным для пользователя. Чтобы постро-
ить правильный запрос, пользователь любой из БД 
должен знать названия сущностей и их атрибутов, 
как минимум – принятые названия веществ и их фи-
зических свойств. При этом любые тематически род-
ственные БД с неизбежностью имеют различия в 
концептуальной схеме.  

Применительно к свойствам вещества первым ша-
гом к преодолению неоднородности БД была бы 
стандартизация названий путем использования об-
щедоступных и одинаково трактуемых индексов, на-
пример CAS Register Number.  По сути, это пробле-
ма повторяет на новом этапе ту же проблему 
стандартизации, которая еще до компьютерной эры 
заняла важное место в международном сотрудниче-
стве в физике, химии, кристаллографии и др. Под 
эгидой IUPAC (Международный союз по чистой и 
прикладной химии) и CODATA (комиссия по чис-
ленным данным в науке и технологии)  разработаны 
многочисленные рекомендации для обозначений, 
терминологии, химической номенклатуры, единиц 

измерения и пр. Повсеместный переход к компью-
терным средствам заметно обостряет  проблему, по-
скольку встает вопрос не только одинаковой трак-
товки человеком, но и совместимости данных с 
множеством приложений и компьютерных средств 
поиска. Поэтому даже такой простейший аспект, как 
разнобой в названии веществ, обусловленный бога-
той синонимией, может стать непреодолимым барье-
ром при поиске. 

Проблема интеграции ресурсов и, прежде всего, 
БД достаточно давно обсуждается как в компьютер-
ном сообществе, так и среди экспертов по системати-
зации научных данных [1, 3, 5, 6]. Один из очевид-
ных подходов – выработка принятой в сообществе 
логической схемы,  обеспечивающей стандартизацию 
в именовании веществ, свойств, состояний и прочих 
аспектов. В качестве интегрирующей модели стала 
использоваться модель, основанная на стандартах 
XML, долгое время служившего наиболее исполь-
зуемым форматом при  обмене структурированной 
информацией – между программами, между людьми, 
между компьютером и человеком [7]. XML, или рас-
ширяемый язык разметки (eXtensible Markup 
Language) создан для описания данных и концентри-
рует свое внимание на их сущности,  что принципи-
ально отличает его от языка HTML, созданного для 
отображения, т.е. показа данных. Существенно, что 
XML – это свободный и расширяемый язык, где раз-
работчик имеет возможность предлагать свои теги, 
используя которые можно создать  структуру доку-
мента в полной аналогии с таблицами реляционной 
БД. Тот факт, что данные хранятся в обычных тек-
стовых файлах, позволяет в технологии XML исполь-
зовать программно и аппаратно независимые реше-
ния. Обмен данными путем их преобразования в 
 XML-формат позволяет упростить связь несовмес-
тимых сред  и делает данные доступными для раз-
личных программ, благодаря чему он стал языком, 
применяемым для обмена информацией через Ин-
тернет, а сами XML-документы своеобразными хра-
нилищами данных. Стандарт под названием XML 
Schema может быть принят как стандарт структуры 
данных в определенной профессиональной среде.  

Разумеется, XML-технология была подхвачена в 
естественнонаучных дисциплинах для целей обмена и 
интеграции численных данных. Во множестве дисцип-
лин появились собственные версии XML [8] со своими 
словарями, средствами поддержки в виде настраивае-
мых браузеров и программ, реализующих графические 
представления, вычислительные сервисы и пр. Они по-
зволяют работать с данными самой разной структуры и 
содержания, например,  полученными в молекулярной 
динамике (MODML), вычислительной нейрофизиоло-
гии (NeuroML), биоинформатике (BSML) и даже спе-
леологии (Cave Survey Markup Language). Широкую из-
вестность и распространение получили языки для 
описания химической информации (CML) [9] и мате-
матических выражений (MathML) [10].  

Для стандартизации обмена данными в термоди-
намике и материаловедении были разработаны и ши-
роко анонсированы языки ThermoML и MatML. Про-
ект ThermoML [11], поддержанный IUPAC, в 
качестве основной цели имел стандартизацию форм 



 

ISSN 0548-0027. НТИ. Сер. 2. ИНФОРМ. ПРОЦЕССЫ И СИСТЕМЫ 2015. № 12 3 

хранения и обмена теплофизическими данными для 
более чем 120 свойств при различных формах пред-
ставления и различном статусе данных (эксперимен-
тальные, расчетные, справочные). Близкие по сути 
задачи призван решать язык MatML [12, 13], с той 
разницей, что объектами являются не вещества с из-
вестной стехиометрией, а материалы, свойства кото-
рых существенно зависят от технологии изготовле-
ния, факторов внешнего воздействия и т.п. Возмож-
ности и ограничения в применении обоих языков 
достаточно подробно описаны в нашей работе [6].  

К этой же тематике, связанной с физическими 
свойствами, относится стандарт  XSAMS: XML 
Schema for Atomic, Molecular and Solid Data [14], соз-
данный для совместимости БД, содержащих пара-
метры атомных и молекулярных процессов, а также 
характеристик взаимодействия частиц с поверхно-
стью твердого тела. Стандарт предлагает физикам 
универсальную структуру, но только для обмена 
данными, без контроля их достоверности. Процесс 
описывается путем ссылки на начальное и конечное 
состояние, а сами данные представлены либо в таб-
личной форме, либо в виде параметров аппроксими-
рующих выражений. Поскольку считаются важными 
источник и происхождение данных, схема наклады-
вает жесткие требования на информацию по источ-
никам данных и методам их генерации. Полное опи-
сание структуры XSAMS-документов можно найти в 
руководстве [15]. 

Постепенно, однако, в информационном сообще-
стве пришло осознание недостатков, присущих XML-
технологиям, особенно при стандартизации данных в 
науке. XML-схема обеспечивает синтаксис и струк-
туру данных, но не их семантику (т.е. смысл), необ-
ходимую при гибком отображении словарей и схем 
данных. В итоге для тех же целей роль  XML-схем 
заняли онтологии, формализующие  в закодирован-
ном виде структуру знаний. Подробнее их возможно-
сти в организации научного знания описаны в сле-
дующем разделе. Здесь достаточно отметить, что 
размещение в сети онтологии, закодированной на 
языке OWL (Web Ontology Language), позволяет ка-
ждому из понятий предметно-ориентированного сло-
варя присвоить   уникальный идентификатор, так на-
зываемый URI (Uniform Resource Identifier), на 
который могут ссылаться автономные ресурсы, обес-
печивая его единую трактовку.  

Ориентация на онтологии легла в основу концеп-
ции онтологически основанных БД, которая преду-
сматривает семантическое отображение структур 
данных, потенциально сводящее локальные БД в 
единое пространство данных при согласовании их 
терминологии и  логической структуры. Доступность 
семантики при компьютерной обработке данных – не 
единственное преимущество онтологий при их со-
поставлении с традиционными БД или жестким 
XML-стандартом. К достоинствам онтологического 
подхода относятся: легкость запроса информации 
при общедоступной семантике;  возможности инте-
грации ресурсов; эффективные средства проектиро-
вания БД.   

Осознание огромного потенциала, заложенного в  
онтологиях для систематизации и распространения 
научного знания, стимулировало активную деятель-
ность по разработке предметно-ориентированных он-
тологий для формализации отдельных сегментов 
многих научных дисциплин: медико-биологических, 
химии, наук о Земле и др. Появились онтологии для 
наук о материалах [16–18], а также наноструктур [19]. 
Параллельно в сфере информационных технологий 
разработаны новые продукты, полученные гибридиза-
цией БД и онтологий. Механизм работы всех этих про-
дуктов использует некоторое взаимное отображение 
между концептуальной схемой БД и онтологией.  

В целом традиционные БД и онтологии по своим 
возможностям для систематизации данных оказались 
взаимно дополнительны. БД способны к структури-
рованию и хранению больших объемов данных при 
высокой эффективности их поиска. С одной стороны, 
онтологии позволяют устранить их главные дефекты – 
отсутствие общепонятной семантики, жесткую, не-
способную к эволюции структуру. С другой стороны, 
сама онтология совместно с экземплярами данных не 
способна заменить БД из-за падения эффективности 
поиска с ростом объема данных. 

Цель настоящей работы – выявить возможности и 
преимущества новых технологий, использующих 
связку «онтология–БД» при организации научных 
данных по свойствам вещества. Онтология обеспечит 
для предметной области, определяемой кругом объ-
ектов и набором свойств, терминологический сло-
варь, соотношения между понятиями и структуру 
данных, а ее связка с БД – возможности хранения 
при эффективном поиске больших объемов данных.  

ОНТОЛОГИИ И БД  –  ВОЗМОЖНОСТИ 
СОВМЕСТНОГО ИСПОЛЬЗОВАНИЯ 

В последние годы, концепция онтологии, исход-
но возникшая как философская категория, перешла в 
сферу информатики, где она определяет структуру 
для формальной спецификации понятий и отношений 
в определенной области знаний. Наиболее простым и 
точным ее определением считается то, которое дал 
Грубер [20]: «Онтология есть  спецификация концеп-
туализации», т.е. стандартизованное и закодирован-
ное представление знаний в определенной предмет-
ной области. Кодирование или запись на машинно-
интерпретируемом языке (например, OWL) обеспе-
чивает принципиальную возможность восприятия и 
поиска данных программными агентами.  Главное 
назначение онтологии в том, что они добавляют к 
данным семантику (смысл, правильное толкование) и 
соотношения, что в совокупности описывает «зна-
ние» с возможностью его машинной интерпретации. 

При разработке онтологии используют четыре ти-
па составляющих элементов:  понятия/концепты, со-
отношения, экземпляры и аксиомы. Концепты – это 
классы сущностей или объектов в определенной об-
ласти знания, например, вещества, свойства, состоя-
ния и т.п. Отдельные классы связаны соотношениями – 
либо типа класс–субкласс (таксономия), либо ассо-
циативными соотношениями, которые определяют 
свойства или роли отдельных понятий. Общие поня-
тия конкретизируют экземпляры, так что онтология 
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вместе с экземплярами, представленная на OWL, вы-
полняет функцию записи данных, примерно так же, 
как XML-документ (см. Введение). Наконец, аксио-
мы устанавливают присущие данной области огра-
ничения  значений отдельных понятий или экземпля-
ров. Например, при определении свойств молекул 
аксиомы могут выделить класс радикалов, по отно-
шению к которым лишено смысла их  отнесение к 
твердой фазе. Тем самым аксиомы позволяют доста-
точно формально представить многочисленные «реа-
лии»  предметной области.  

Оценить богатый потенциал, заложенный в онто-
логиях для хранения и распространения данных, 
можно,  сопоставляя их возможности с БД [21]. При 
кажущемся сходстве решаемых задач между ними 
имеются глубокие различия. Онтология служит для 
распространения информации, определяя на фор-
мальном языке концепции и соотношения, которые 
представляют содержание и структуру предметной 
области. В то время как концептуальная схема БД, 
определяя все понятия и структуру данных, служит 
только для тех целей, что реализует конкретная БД. 
Распространение информации посредством онтоло-
гии проводится согласованным образом, т.е. переда-
ваемая ею структура данных является общедоступ-
ной и одинаково трактуемой  в определенном 
сообществе. Все члены сообщества могут использо-
вать онтологию и имеют доступ к информации.  

Простой пример дает единое соглашение об имено-
вании веществ, принятое согласно  онтологии ChEBI 
(Chemical Entities of Biological Interest Ontology) [19], ко-
торая присваивает каждому из низкомолекулярных ве-
ществ уникальный идентификатор, и для согласованной 
номенклатуры необходима ссылка на эту онтологию и 
соответствующий веществу ID. Так, ID, присвоенный 
метану, имеет вид CHEBI:16183, а ссылка в любой 
из БД на уникальный URI www.ebi.ac.uk/chebi/ 
searchId.do?chebiId=CHEBI:16183 обеспечивает 

единую (и доступную для компьютера) трактовку 
этого термина. Аналогично можно обеспечить ссыл-
ки и на другие понятия, представленные в онтологии:  
названия свойств, физических состояний, единиц из-
мерения и т.п.  

Более полный перечень ключевых различий между 
БД и онтологией приведен в табл. 1 [21]. Наряду с се-
мантикой, которая теряется в ходе проектирования БД, 
в таблице указаны некоторые дополнительные призна-
ки. В частности, БД немыслима без содержания в виде 
данных, в то время как в онтологии наличие экземпля-
ров не обязательно (instances optional). С другой сто-
роны, онтология немыслима без таксономии классов 
(хотя и не сводится к ней), а в БД таксономия как 
структурный компонент отсутствует. В итоге фор-
мальный характер онтологии позволяет реализовать 
машинные выводы и рассуждения, что совершенно не 
предусмотрено в концептуальной схеме БД. 

Применительно к тематике «свойства веществ и 
материалов» особую роль играет возможность на 
уровне онтологий поддерживать эволюцию схемы 
данных, связанную с расширением круга объектов и 
появлением новых, ранее неизвестных понятий (по-
следний пункт в табл. 1). Как отмечалось в наших 
работах [1, 2, 22], вся практика систематизации  дан-
ных по свойствам  показывает невозможность под-
держивать их логическую схему для  широкой сово-
купности веществ, не вступая в противоречие с 
объективной потребностью передать их специфику и 
описания, принятые в разных коллективах. Хорошим 
примером служит возникшая необходимость пере-
стройки  стандарта ThermoML при переходе к зада-
чам представления данных для свойств биоматериа-
лов (ферментов и протеинов) и равновесий в 
растворах [23]. Другой пример эволюции схемы дан-
ных связан с постепенным включением наноструктур 
в химические БД, что с необходимостью ведет к из-
менению правил идентификации [1, 19]. 

 
 
 

Таблица 1  
 

БД и онтологии – характерные признаки и отличия 
 

Концептуальная схема БД Онтология  
Определяет структуру БД на формальном 
языке 

Определяет набор концепций и соотношений, которые 
представляют содержание и структуру предметной облас-
ти на формальном языке 

Фокусируется на данных Фокусируется на смысле   
Сущности  Классы 
Атрибуты Соотношения 
Ограничения  Аксиомы 
Нет таксономии Таксономия – ключевой элемент  
Данные – ключевой элемент Экземпляры данных не обязательны 
Семантика только в концептуальной схеме, 
спроектирована для человека, не эволюцио-
нирует с изменением БД и приложений 

Семантика – ключевой элемент, доступный программной 
обработке 

Схему трудно изменять и поддерживать Потенциально легче изменять и поддерживать 
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Вывод о  безусловном преимуществе онтологий 
был бы, однако, совершенно преждевременным. По-
мимо того, что  БД обеспечивают наиболее популяр-
ный и эффективный способ хранения данных, их от-
личает высокая производительность при поиске и 
реализации сложных запросов, недостижимая для 
других архитектур. Поэтому, рассматривая роль он-
тологии в информационной инфраструктуре, иссле-
дователи выбрали в качестве основной стратегии не 
«вытеснение» БД, а создание своеобразной связки  
путем так называемого database-to-ontology mapping. 
Ее задача использовать преимущества обеих конст-
рукций, в основном за счет соединения семантики с 
высокой производительностью при работе с данны-
ми. Анализ предложенных концепций и продуктов 
дан в ряде обзоров [24–26]. Авторы [26], исходя из 
того, какая из двух концепций (онтология или схема 
БД) может рассматриваться как ведущая, выделили 
две стратегии. Первая из них ориентирована на ис-
пользование онтологий для усиления функциональ-
ности БД. Тогда БД  рассматривается как ведущий 
элемент, усиленный связью с онтологией для целей:  
реализации запросов с использованием согласован-
ной в сообществе специалистов семантики; облегчения 
проектирования БД; обеспечения интеграции несколь-
ких БД. Вторая стратегия, напротив, рассматривает БД 
как возможный инструмент усиления или даже раз-
работки онтологии.  

В соответствии с двумя стратегиями можно выде-
лить две концепции взаимного отображения БД и он-
тологии и два типа продуктов. Первой концепции со-
ответствует БД, основанная на онтологии (DBBO – 
database based on ontology), когда смысл сущностей, 
записанных в БД,  определен ссылкой на соответст-
вующую онтологию. Для каждой таблицы или атри-
бута устанавливается связь с концепцией, включен-
ной в онтологию, – см. приведенный выше пример со 
ссылкой на название вещества в онтологии ChEBI. 
Вторая концепция предполагает проектирование 
структуры, получившей название онтологии, осно-
ванной на БД (OBDB, Ontology Based on DB). Задача 
такой структуры разместить экземпляры онтологии в 
БД, чтобы обеспечить достаточную эффективность 
при управлении, т.е. загрузке, поиске и реализации 
сложных запросов.  В основном эта концепция наце-
лена на решение задач Semantic Web, где требуется 
организовать хранение и управление архивами доку-
ментов, записанных на языке RDF (resource definition 
framework), который используется для связывания 
тематически родственных документов в глобальной 
сети [27].   

В настоящей статье нас будет интересовать первая 
стратегия, ориентированная на технологию БД.  Сис-
тема, построенная по принципу DBBO, включает: 
исходно принятую БД с заполняющими ее записями; 
онтологию для семантического индексирования БД; 
возможные ссылки на другие онтологии с целью 
расширения словаря; соотношения между каждым  
элементом БД и онтологическим понятием. Онтоло-
гия в такой структуре лишь обеспечивает семантику, 
но не содержит экземпляров – их роль выполняют 
записи БД. По сравнению с традиционной архитек-
турой БД, система DBBO включает два дополни-

тельных уровня. Первый из них (онтологический) 
включает одну или несколько онтологий для опреде-
ления понятий предметной области, причем эти оп-
ределения никак не связаны с конкретными прило-
жениями, для которых спроектирована БД. Второй 
уровень (концептуальный) представлен соотноше-
ниями, связывающими онтологический уровень с ло-
гической моделью данных, причем выбор концептов 
может быть использован для автоматической генера-
ции логической модели БД.    

Следует заметить, что выделение концепции 
DBBO (как и сама аббревиатура), по-видимому, при-
надлежит авторам  [26], в то время как другие авторы 
[24, 25] неправомерно используют аббревиатуру  
OBDB вне зависимости от конкретной схемы взаим-
ного отображения онтологии и БД.  Работ, посвя-
щенных методам усиления БД  за счет связи с онто-
логией, пока немного, хотя уже предложены 
конкретные алгоритмы отображения и языки запро-
сов, расширяющие возможности традиционного язы-
ка SQL. Особый интерес представляет алгоритм 
Round-Trip Engineering («поездка в оба конца») 
[28], способный обеспечить согласование реляцион-
ной схемы БД и концептуальной схемы или онтоло-
гии в тех случаях, когда возникает потребность в 
поддержке их эволюции при расширении информа-
ционного содержания. Алгоритм позволяет синхро-
низировать концептуально-реляционное отображение 
с появлением новой семантики.  

Усиление функциональности за счет онтологии 
возможно не только для уже существующей БД, но и 
на этапе ее проектирования.  От проектировщика 
требуются хорошие знания о специфике предметной 
области, которые он должен формализовать в виде 
концептуальной схемы, используя различные инст-
рументы типа UML. Для одной и той же предметной 
области схемы разных экспертов будут радикально 
отличаться, а сами БД становятся гетерогенными, по 
сути, недоступными для машинно-реализуемой инте-
грации. Подход, при котором в  основу проекта БД 
положена определенная онтология, заметно ускоряет 
процесс разработки и снимает ряд возникающих ог-
раничений. В частности, концептуальные схемы, 
предлагаемые разными экспертами, в известной сте-
пени унифицируются, поскольку базируются на еди-
ной модели области. Кроме того, уже на этапе проек-
тирования снимается проблема семантики, поскольку 
каждый элемент данных получается отображением 
онтологических понятий, имеющих точное опреде-
ление и смысл.  

Наряду с проектированием БД, использование он-
тологий открывает возможности в интеграции БД, 
ранее созданных без ссылок на онтологии. Методы 
интеграции издавна занимают важное место в техно-
логии БД [3, 6, 7]. Под интеграцией в общем случае 
понимается их физическое или виртуальное соедине-
ние в одном месте, что позволяет использовать общий 
интерфейс и единую систему запросов. В ходе инте-
грации производится объединение схем и самих дан-
ных. Онтология предоставляет естественный и доста-
точно эффективный способ  объединения схем, 
позволяя преодолеть проблемы с отсутствием семан-
тики в исходных БД. Пользователь может формули-
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ровать в терминах онтологии запросы, которые будут 
обращены к  «подключенным» к онтологии БД. Тем 
самым онтология будет играть роль эффективного 
посредника между пользователем и данными.   

Подобный подход получил название доступ к 
данным, основанный на онтологиях, или OBDA 
(ontology based data access). В ODBA-системе источ-
ники могут рассматриваться как единая БД. Хотя в 
целом такой подход к интеграции БД является отно-
сительно новым, уже сейчас, по мнению авторов [25, 
26], можно указать несколько технологий, опробо-
ванных в разных проектах. Простейшая из них пред-
полагает, что для набора БД принимается одна онто-
логия как посредник между пользователем и 
данными.  При этом сама онтология может включать 
в качестве модулей несколько специализированных 
онтологий. Существенно при этом, чтобы все объе-
диняемые ресурсы примерно одинаково отражали 
специфику предметной области. Затруднения возни-
кают, когда один из ресурсов отражает какой-то оп-
ределенный аспект, не характерный для других. 
Кроме того, одна онтология может не справиться с 
задачей интеграции ресурсов, когда их содержание 

расширяется так, что выходит за грань ранее приня-
той концептуализации. Альтернативой этой техноло-
гии служит использование множества онтологий, ка-
ждая из которых соответствует одной из подлежащих 
интеграции БД. В этом случае любые изменения или 
расширения, относящиеся к одному ресурсу,  затра-
гивают только одну онтологию. Ключевым элемен-
том технологии является процедура взаимного ото-
бражения онтологий (alignment of ontologies). 
Наконец, был предложен и промежуточный подход, 
когда каждому ресурсу ставится в соответствие одна 
онтология, но над ними располагается общий кон-
тролируемый словарь базисных терминов общей 
предметной области. Схематично различия трех тех-
нологий представлены на рис. 1.  

В нашей работе [29] было показано, насколько 
эффективным оказывается онтология при проектиро-
вании БД по теплофизическим свойствам и интегра-
ции данных из множества источников. Другие реали-
зованные к настоящему времени примеры интеграции 
БД при посредстве онтологий по свойствам веществ 
рассмотрены в следующем разделе.  

 
 

 
 
 

Рис. 1. Иллюстрация различий в технологиях OBDA (ontology based data access) [26] 
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ПРАКТИКА СВЯЗЫВАНИЯ ОНТОЛОГИЙ С БД 
ПО СВОЙСТВАМ ВЕЩЕСТВ И МАТЕРИАЛОВ 

Один из наиболее впечатляющих примеров рас-
ширения функциональности БД за счет  связывания с 
онтологией дает упомянутая выше БД химического 
содержания ChEBI [19],  преимущественно ориенти-
рованная на низкомолекулярные соединения (исклю-
чены белки,  нуклеиновые кислоты и пептиды). БД 
охватывает молекулярные сущности, их группы и 
классы. Первое из понятий относится к любым иден-
тифицируемым по составу атомам, молекулам, ио-
нам, наноструктурам  и т.п., второе – к группам  свя-
занных атомов (или один атом) в составе молекулы 
(methyl, CH3), а третье (класс) к совокупности  моле-
кул или групп, охваченных классификационным при-
знаком, например, alkane (R-CH3). Каждую сущ-
ность, а также группу и класс  идентифицирует 
уникальный идентификатор ChEBI ID (например, 
CHEBI:15377 для воды), свободный для цитирова-
ния в сети пользователем или программным агентом.  

В записи для молекулярной сущности (рис. 2) ука-
заны химические данные (определение, формула, мас-
са, заряд), названия, как принятое в ChEBI, так и   си-
нонимы из других источников, структурная инфор-
мация,  кодированная  в  линейных  нотациях  (InChI и  

SMILES), а также детализированная в Molfile (коор-
динаты атомов и матрица связности). Наряду с этим в 
записи представлены регистрационные номера в 
химических классификаторах (CAS, Beilstein и 
др.) и ссылки на другие БД с обширной информа-
цией, например, термодинамической в БД NIST  
(webbook.nist.gov/chemistry/), или токсикологиче-
ской в БД ChemIDplus (chem.sis.nlm.nih.gov/ 
chemidplus/ chemidlite.jsp).  

Главным элементом онтологии, интегрированной 
с БД, является таксономия в виде ациклического 
графа, когда любое понятие может происходить от 
нескольких родительских понятий. Внизу рис. 2 по-
казаны дочерние (incoming) и родительские 
(outgoing) классы, непосредственно связанные с ве-
ществом в записи (в данном случае paracetamol, 
C8H9NO2). На рис. 3 приведен фрагмент древовид-
ной структуры, охватывающий всю таксономию, свя-
занную с веществом, причем пользователь имеет 
возможность навигации с вызовом данных для любой 
сущности, представленной на «дереве».  Обращение 
к URI с указанием онтологии и уникального ID непо-
средственно связывает внешний ресурс (или пользо-
вателя) с соответствующей записью, например URI  
www.ebi.ac.uk/chebi/searchId.do?chebiId=46195 связы-
вает его с записью в БД для парацетамола.  

 
 

 
 

Рис. 2. Внешний вид типовой записи в БД ChEBI 
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Рис. 3. Фрагмент «дерева», включающего сущность ChEBI:46195 в общей таксономии 
 

 
На том же рис. 3 (справа) приведен список ассо-

циативных свойств (соотношений), определяющих 
каждую сущность. Первые два (is_a, has_part) опре-
деляют простейшие виды логической связи, восемь 
остальных  – фиксируют химический контекст в от-
ношениях двух веществ, например, соотношение 
has_functional_parent (как видно из рис. 2) указыва-
ет, чем является paracetamol по отношению к друго-
му веществу paracetamol sulfate. Особое значение в 
списке имеет последнее соотношение has_role, по-
зволяя раскрыть множество аспектов в свойствах и 
приложении веществ. Оно связывает базовую субон-
тологию Molecular structure, в рамках которой по-
строена таксономия веществ, с другой субонтологией  
Role, которая включает три класса верхнего уровня 
(biological role, chemical role, application), рис. 4. 
При этом chemical role  классифицирует сущности 
по их «химически значимой» роли (кислота, основа-
ние, лиганд), biological role  определяет их «биоло-
гически значимую» роль, а application дает класси-
фикацию по целевому использованию, например 
drug, pesticide и др. (рис. 4).  Все сущности, относя-

щиеся к этой субонтологии, так же как и вещества, 
имеют уникальный ID, что позволяет связывать 
внешний ресурс с любой из сущностей в онтологии 
role. Пользователь может совершать навигацию по 
дереву, соответствующему ролевой онтологии, точно 
так же, как и для веществ, включенных в БД. Напри-
мер, выделив  дочерний субкласс fuel additive в 
классе chemical role, можно найти все вещества, от-
вечающие этому понятию (рис. 5) и выявить их ха-
рактеристики и связи.  

Таким образом, наличие онтологии открывает для 
пользователя или внешнего ресурса возможности, 
исходно отсутствующие в БД. В частности, по иден-
тификатору ChEBI можно сделать ссылки на любые  
сущности БД, определить их логические и ролевые 
связи, встроенные в многоуровневые таксономии. В 
результате можно возложить на программного агента 
реализацию сложных запросов с поиском веществ по 
структуре, функциям, биологической роли  и т.п. В 
целом это означает, что наряду с данными для кон-
кретного вещества, ChEBI предоставляет фрагмент 
«знаний», характеризующих предметную область. 
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Рис. 4. Схематичное представление суб-онтологии Role 
 
 

 
 

Рис. 5. Сущности, относящиеся к суб-классу  
fuel additive из суб-онтологии chemical role 

 
Есть также несколько удачных примеров исполь-

зования онтологий для интеграции данных в мате-
риаловедении,  где многообразие типов данных и бо-
гатство словарей проявляются наиболее ярко. Среди 
таких примеров база знаний PLINIUS, оперирующая 
результатами исследований по свойствам керамик, 
онтологическое описание свойств ползучести конст-
рукционных материалов, стандарт ISO 10303-235: 
“Engineering properties for product design and veri-
fication” с охватом  информации о промышленных 
изделиях, наряду с традиционными материалами [6]. 
Стандарт предусматривает единую информационную 
модель для определения семантики и синтаксиса пред-
ставления и единый словарь для определения смысла 
данных. В сравнении с ранее внедренным языком раз-
метки MatML [13, 14],  онтология  способна обеспе-
чить более высокий уровень стандартизации материа-
ловедческих данных, формализующей определение 
свойств, методов обработки и использования. 

В наиболее общем виде онтология по свойствам 
материалов предложена в работе [16]. Онтология, 
покрывающая предметную область, построена в виде 
семи субонтологий, распределенных по трем груп-
пам, рис. 6. Четыре базовые онтологии дают опреде-
ления терминов, названий и словарей, представляю-
щих основные концепции для каждой из областей. 
Каждая из онтологий основана на таксономии клас-
сов, представленных в словаре понятий. Базовые он-
тологии Process и Environment на рис.  6 дают опи-
сания соответственно методов производства и 
измерения и характеристик среды (состав атмосферы, 
температура, pH и т.п.). Сверх четырех базовых, в 
общую онтологию включена субонтология Materials 
Information, детализирующая сведения по конкрет-
ному объекту путем агрегирования других классов 
(вещество, свойство и т.п.). Используя базовые онто-
логии, эта онтология агрегирует все термины и кон-
цепции, характеризующие материал и конкретный 
образец, методы и условия измерения, критерии ка-
чества данных и пр. В частности, при построении он-
тологии Unit Dimension используется синтаксис 
MathML (версия, предназначенная для передачи 
формул), чтобы ввести операции, необходимые при 
согласовании различных единиц измерения.  

Онтология, получившая название Matinfo, была 
размещена на портале [30] и встроена в общую схему 
Semantic Web. Основная задача, решаемая при посред-
стве разработанной онтологии [16], – обмен данными 
между тремя БД Японии: AIST (Advanced Industrial Sci-
ence and Technology), NIMS (National Institute of Material 
Science) и широко используемой структурой MatDB 
[31], содержащей данные по тестированию материалов. 
Основной объем информации в указанных БД относит-
ся к тепловым и механическим свойствам. На рис. 7 по-
казана часть структуры тепловых данных, представлен-
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ных в двух БД (AIST, NIMS) и онтологии. Обмен дан-
ными реализован с использованием промежуточного 
уровня, занятого онтологией Matinfo. Стрелки на ри-
сунке показывают взаимное отображение концепций 
онтологии и сущностей в БД.   

Структура данных NIMS приспособлена к хране-
нию экспериментальных данных, в соответствующих 
полях хранятся основные метаданные, thermalCon-
ductivity и  chemicalFormula. Напротив, в БД AIST 
метаданные конкретизируются пользователем, в поле 
с именем property вводится текстовая строка, что по-
зволяет дополнять или модифицировать имена 

свойств при фиксированной схеме. Дополнительную 
сложность вносит то, что БД AIST  способна хранить 
как скалярные, так и тензорные значения теплопро-
водности, характерные для монокристаллов или ма-
териалов с выраженной анизотропией строения. Эта 
же возможность закреплена и в онтологии, позво-
ляющей отразить как скалярную величину, так и 
произвольную матрицу. Отображение полей каждой 
из БД производится посредством XSLT (Extensible 
Stylesheet Language Transformations) шаблонов, при-
чем первичная подстройка осуществлялась в полуав-
томатическом режиме.    

 

 
Рис. 6.  Суб-онтологии, включенные в общую онтологию Matinfo по свойствам материалов [16] 

 
 

 
 

Рис. 7. Отображение схем данных для теплопроводности в БД  AIST, NIMS и онтологии [16] 
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В соответствии с классификацией, рассмотренной 
в предыдущем разделе, использование онтологии 
Matinfo полностью соответствует концепции OBDA 
(доступ к данным, основанный на онтологии), при-
чем здесь использована одна онтология, включающая 
в себя все понятия в науке о материалах, которые мо-
гут встретиться в интегрируемых источниках. 

Аналогичные цели решает разработанная система 
MatSeek [17] с главной целью интеграции структур-
но и тематически разнородных БД. Концептуальную 
основу этой системы образует онтология MatOnto, 
которая аналогично Matinfo описывает базовые кон-
цепции и логические соотношения в науке о материа-
лах. В ряде отношений, однако, эта онтология заметно 
отличается.Прежде всего, она нацелена на интеграцию 
данных из достаточно далеких предметных областей, 
которые объединены лишь тем, что используются на 
равных основаниях при исследовании. Например, при 
разработке топливных элементов в качестве интегри-
руемых ресурсов выбраны три БД: Inorganic Crystal 
Structure Database (ICSD), Ionic Radii database, и Phase 
Equilibria Diagrams (PED). Онтология, установленная в 
системе MatSeek на стороне сервера, записана на языке 
OWL и  выступает посредником между пользователем 
и группой неоднородных БД.  

Второе важное отличие, связанное с проведением 
логических рассуждений, состоит в активном при-
влечении внешних онтологий, в том числе онтологий 
так называемого верхнего уровня, аккумулирующих 
базовые научные концепции: процесс, гипотезу, экс-
перимент, активность и пр. Наконец, онтология 
встроена в достаточно сложную информационную 
структуру MatSeek, функционирующую как прило-
жение в среде Semantic Web. MatSeek предоставляет 
Web-платформу для работы с БД и аналитическими 
средствами, позволяет формулировать основанные на 
онтологии динамические запросы к интегрируемым 
ресурсам, предлагает пользователю поисковый ин-
терфейс в стиле Google. Ядром этой системы являет-
ся онтология, выполняющая ряд задач: интеграцию 
разнородных структурно и тематически БД; пред-
ставление информации о происхождении данных, 
включая описание источника, методов получения, 
неопределенности и т.п.;  проведение формальных 
рассуждений с целью выделения нового знания. На 
рис. 8 показан верхний уровень онтологии с выделе-
нием основных классов и пояснением связей между 
концептами, относящимися к структуре и свойствам 
материалов. Как видно из рисунка, онтология имеет 5 
классов верхнего уровня:   
 Property – таксономия с 9 субклассами (ме-

ханические, электрические и т.д.);  
 Family – таксономия материалов с 6 субклас-

сами (металлы, стекла, керамика, полимеры, гибрид-
ные материалы, эластомеры);  
 Process – два субкласса (Manufacturing и 

Measurement);  
 Structure – два субкласса (Crystalline и 

Amorphous);  
 Measurement Data – таксономия результатов 

измерений,  интегрирует 4 субкласса, охватывающих 
данные из разных источников (Material Property-
Data, PerformanceData, Modelling and Simulation-
Data, CharacterizationData) 

Как уже говорилось, важным элементом, обога-
щающим выразительность онтологии MatOnto, яв-
ляется широкое привлечение концептов из других 
онтологий и словарей, например, из онтологии по 
единицам измерений, из академического предметно-
го классификатора и др. Сверх того, понятия, акту-
альные для материаловедения, связаны с  более абст-
рактными лингвистическими понятиями, присущими 
естественному языку.  Для их внедрения использова-
на онтология верхнего уровня DOLCHE (Descriptive 
Ontology for Linguistic and Cognitive Engineering), 
формулирующая такие абстракции как Endurant 
(thing, object), Perdurant (process, event), Abstract, 
Quality. Другая из привлеченных онтологий EXPO 
ориентирована на формализацию научного контента 
в любой из естественнонаучных дисциплин, ориен-
тированных на эксперимент как основную методоло-
гию. Ключевые понятия EXPO определяют цели, 
объект эксперимента, выдвинутые гипотезы, резуль-
таты и т.п. Привлечение онтологий верхнего уровня 
обеспечивает расширяемость MatOnto с распростра-
нением  на другие сегменты материаловедения.  

Таким образом, потенциал онтологии MatOnto 
раскрывается за счет ее способности к  интеграции 
неоднородных ресурсов, в том числе тематически 
удаленных, как, например, БД по ионным радиусам и 
фазовым диаграммам. По логике построения и ре-
шаемым задачам онтология, как и вся система Mat-
Seek, соответствует концепции OBDA, когда онтоло-
гия выступает как посредник между пользователем и 
набором разнородных БД. 

Заслуживает внимания еще одна попытка исполь-
зования онтологий в сфере материаловедения для 
доступа к опытным данным [18]. В отличие от рас-
смотренных проектов в духе OBDA, здесь предложе-
на иная концепция, использующая трансформацию  
языка  MatML в соответствующую онтологию. Эта 
трансформация преодолевает принципиальные огра-
ничения MatML при обмене данными. Прежде всего, 
это древовидная структура документа, противореча-
щая практике запросов, использующих базовые тер-
мины предметной области. Кроме того, как отмеча-
лось во Введении, XML схемы не описывают 
семантику, что и послужило основанием для отказа 
от MatML как средства интеграции данных в пользу 
онтологического моделирования. В то же время при 
переходе к онтологии в работе [18] предложено сохра-
нить и интегрировать содержание MatML-документов – 
в какой-то степени по аналогии с реляционными БД. 
Этот подход предполагает набор правил для выделе-
ния из данной MatML-схемы соответствующей онто-
логии, включающей классы и соотношения, а также 
специальный алгоритм, преобразующий данные ис-
ходного документа в экземпляры онтологии. Постро-
енной  путем такой конверсии онтологии авторы [18] 
присвоили название MatOWL. При этом, поскольку 
MatOWL есть все-таки OWL-версия MatML-схемы, 
эта конверсия ограничена в части семантики. Поэто-
му предусмотрено расширение онтологии за счет до-
полнительных концепций, соотношений и аксиом – 
либо путем их прямого внедрения, либо путем ото-
бражения MatOWL на какую-либо из существую-
щих онтологий в области науки о материалах.  
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Для конверсии самих данных, содержащихся в  
MatML-документах, в экземпляры онтологии предло-
жена довольно сложная процедура, использующая 
промежуточную конструкцию – объектную модель 
MatOO. Модель имеет древовидную структуру как 
исходный MatML-документ, а также представлена в 
виде классов и соотношений, как  должно быть в онто-
логии. Рис. 9 схематично представляет трансформацию 
данных в экземпляры онтологии в RDF-формате.  

Таким образом, исходный материал в виде 
MatML-документов удается конвертировать в типо-
вой формат, предусмотренный Semantic Web для це-
лей распространения в сети. Далее при большом объ-
еме данных становится актуальной апелляция к 
технологиям OBDB, чья задача разместить экземпля-
ры онтологии в БД, чтобы обеспечить достаточную 
эффективность при управлении, т.е. загрузке, поиске 
и реализации сложных запросов.   

ПРОЕКТИРОВАНИЕ ТЕПЛОФИЗИЧЕСКОЙ БД 
НА ОСНОВЕ ОНТОЛОГИИ 

Общая концепция DBBO была опробована ранее 
при создании БД по теплофизическим свойствам ве-
ществ [32]. Роль онтологии здесь особенно сущест-

венна, поскольку, наряду с унификацией семантики, 
необходимо поддерживать эволюцию схемы данных 
и  аксиомы, отражающие логические и математиче-
ские ограничения, присущие данной области. Клю-
чевое понятие – набор данных, включающий для од-
ного вещества несколько констант и температурных 
функций, а также сведения о фазовом состоянии ве-
щества, единицах измерений, неопределенности и 
источнике данных. Основные списки  – веществ, 
свойств, фазовых состояний, единиц измерений и т.д. 
считаются открытыми, что позволяет в рамках онто-
логии поддерживать эволюцию схемы данных.  

Концептуализация предметной области привела к 
выбору 12 базовых понятий, послуживших основой для 
построения соответствующих классов (табл. 2). Среди 
них группа из 4 базовых классов (вещества, состояния, 
свойства, численные данные), 6 вспомогательных клас-
сов и 2 класса, определяющих вычисляемые функции и 
аргументы.  При этом класс Functions порождает 2 
субкласса, определяющих значения свойств и выполне-
ние математических ограничений, устанавливаемых 
требованиями предметной области, например, равенст-
во энергии Гиббса для сосуществующих фаз (жид-
кость–газ или жидкость–твердое тело). 

 
 

 
 

Рис. 8. Схематичное представление верхнего уровня онтологии MatOnto [17] 
 

 
 

Рис. 9. Схематичное представление конверсии MatML-документа в экземпляры онтологии [18] 
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Таблица 2 

 
Классы онтологии теплофизических свойств веществ [32] 

 
Core classes 

Substances  Определяет вещества, для которых приводятся данные 
States Определяет агрегатные состояния вещества 
Properties  Определяет свойства вещества 
NumericalData  Определяет набор численных данных для функциональной зависи-

мости свойств вещества в определенных условиях от аргументов 
Subsidiary classes 

ConstantsOfSubstance Определяет набор численных значений констант в определенных ус-
ловиях среды. 

EnvironmentalConditions Указывает агрегатное состояние вещества и ссылки на набор классов 
Uncertainties Определяет тип погрешности физической величины 
Dimensions Определяет размерности физических величин 
Data Определяет перечень данных из справочников физических величин 
DataSource Определяет источники данных для классов NumericalData, Data  

Functions and arguments 
DomainOfFunctionDefinition Определяет перечень аргументов и ограничений физических свойств 

для функций 
Functions Определяет функции для вычисления и проверки корректности зна-

чений физических величин 
ComputingFunc (субкласс 
Functions)  

Определяет перечень функций для вычисления значений свойств 

ControlFunc (субкласс 
Functions) 

Определяет перечень проверочных функций, которые контролируют, 
выполняется ли заданное соотношение при допустимой погрешности 

 
 

При разработке онтологии активно привлекались 
внешние источники (существующие онтологии и слова-
ри) для унификации семантики. В частности, для име-
нования веществ использован словарь СhemSpider, ко-
торый обеспечивает присвоение веществу уникального 
идентификатора, например, для водорода CSID:762 и 
соответствующего URI www.chemspider.com/Chemical-
Structure.762.html. Отдельные термины, связанные с фа-
зами, свойствами, размерностями приняты из онтологий 
ChemAxiom  и QUDT (Quantities, Units, Dimensions and 
Data Types) [32].  

Физические принципы, определяющие свойства 
веществ, накладывают целую совокупность ограни-
чений на использование понятий.  Логические  огра-
ничения   записаны с использованием конструкций 
языка OWL. Среди логических ограничений: разбие-
ние класса свойств на два непересекающихся класса 
(свойства-функции  и свойства-константы);  обяза-
тельность определения аргумента для свойства-
функции; согласованность ссылок на состояния ве-
щества с видом свойств-функций (например, запрет 
на свойство viscosity в состоянии solid). Математиче-
ские ограничения задаются отдельно для каждого эк-
земпляра-свойства. Они относятся к свойствам-
функциям: требования к области определения, области 
существования, характеру монотонности и, возможно, 
другим характеристикам (например, связи двух и более 
функций). Математические ограничения  касаются не 

классов, а экземпляров свойств, поскольку области оп-
ределения и существования функций определяются 
для каждого свойства отдельно и список свойств до-
пускает расширение. На основании построенной он-
тологии сгенерирована реляционная БД в СУБД 
PostgreSQL. В соответствии с 12 классами онтологии 
создано 12 java-классов, которые отображаются на 
таблицы реляционной БД данных, рис. 10. 

Для системы загрузки данных разработан комплекс, 
позволяющий анализировать и загружать данные с их  
проверкой на соответствие онтологии  и выполнение 
ограничений. Задача системы не ограничивается хра-
нением введенных данных,  предполагая возможность 
ряда вычислительных операций, в том числе: для  кон-
троля корректности численных данных, основанного 
на физических принципах; расчета физического свой-
ства в произвольной точке, например, при произвольно 
заданной пользователем температуры; для случая до-
бавления пользователем нового свойства в виде фор-
мулы или программного кода.  

Разработанная система заметно облегчила про-
ектирование реляционной БД за счет связи с онтоло-
гией. Помимо унификации семантики, онтология 
обеспечила выполнение  логических и математиче-
ских связей между понятиями и сохранение за поль-
зователем права наращивать списки веществ, 
свойств, единиц измерения и прочих элементов на-
бора данных при эволюции концептуальной схемы. 
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Рис. 10. Таблицы теплофизической БД [32] 
 
 

ЗАКЛЮЧЕНИЕ 

Более десятилетия назад авторы опубликовали 
статью [2], в которой  была обоснована необходи-
мость активного внедрения новых технологий рабо-
ты с данными для поддержки и эффективного  разви-
тия общенаучной тематики «Свойства веществ и 
материалов». Ее специфика, включая многообразие 
форм представления, требования к совместному хра-
нению «сырых» и обработанных данных, перманент-
ное обновление логической структуры и физических 
моделей с появлением новых объектов – все это по-
ставило экспертов перед необходимостью отхода от 
традиционных форм хранения в автономных БД. За 
прошедшие годы доминирование работы с данными 
стало тенденцией во многих дисциплинах, называе-
мых теперь e-science [4, 5], что, естественно, не 
обошло и отмеченную нами тематику.  

В настоящей работе изучен один из новых подхо-
дов к работе с данными по свойствам, использующий 
различные технологии связывания БД с онтологиями 
[24–27]. Сами по себе БД, будучи созданы в разных 
коллективах, с неизбежностью порождают разнобой 
в терминологии, логических схемах и форматах дан-
ных. Онтология оказалась идеальным средством  
унификации семантики и подчинения множества 
концептуальных схем единой структуре, к тому же 
согласованной в научном сообществе. В результате 
открывается путь к широкой интеграции структурно 
или даже тематически  разнородных ресурсов с воз-
можностью обмена данными и использования в со-
вместной работе. Нами проанализирован опыт свя-
зывания онтологий с БД для ряда областей знания: 
химии, материаловедения, теплофизики.  

В компьютерном сообществе предложено  не-
сколько возможных подходов к такому связыванию. 

Один из них, названный DBBO, предполагает проек-
тирование БД путем отображения онтологии на кон-
цептуальную схему БД, т.е. ее согласование с внешним 
стандартизованным ресурсом. Другая концепция, 
OBDB, имеет прямое отношение к методологии Se-
mantic Web. В этом случае БД используется как хра-
нилище онтологий совместно с экземплярами дан-
ных, которые могут быть включены  в пространство 
связанных данных.  Наконец, предложена концепция 
OBDA для интеграции  разнородных БД за счет ис-
пользования онтологии как семантического посред-
ника при формулировании запроса между пользова-
телем и БД.   

Рассмотренные в работе примеры показывают, 
что привлечение онтологии, формализующей знания 
в предметной области, позволяют не только унифи-
цировать и сделать общедоступной семантику пред-
метной области, но и обеспечить распространение 
знаний, закодированных в логических соотношениях 
между концептами. Применительно к тематике «Свой-
ства веществ и материалов» формализация знания в 
онтологии позволяет решить старую проблему [1] – 
постоянно варьировать форму идентификации новых 
объектов и номенклатуру свойств и характеристик, 
что особенно актуально для таких областей, как био-
информатика или нанотехнологии. 
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ИНФОРМАЦИОННЫЕ  СИСТЕМЫ 

УДК  004.41 : [002 : 54] 

О.М. Нефедов, Л.М. Королева, С.В. Трепалин, Ю.Е. Бессонов, Н.И. Чуракова 

Разработка интегрированной системы структурной 
химической информации* 

Рассмотрены молекулярные и реакционные структурные базы данных по химии. 
Описана история развития программно-технологического комплекса Базы струк-
турных данных по химии ВИНИТИ РАН. Показаны новые возможности поиска 
структурной информации на основе генерации структурных диаграмм. 

Ключевые слова: химическая информация, База структурных данных по химии 
ВИНИТИ РАН, поиск химической информации, Интернет-доступ, алгоритмы гене-
рации полициклических структур, структурные диаграммы 

ВВЕДЕНИЕ 

Неотъемлемой частью химической информации, 
необходимой специалистам-химикам, является нали-
чие сведений о строении и свойствах веществ. Пред-
метная область химия, наряду с реферативными база-
ми данных, широко представлена в мировом 
информационном пространстве различными информа-
ционными ресурсами, в том числе базами структурных 
данных по химии, содержащими информацию о струк-
туре и свойствах химических соединений. Крупней-
шим центром-генератором химической информации 
является Chemical Abstracts Service (CAS), отделение 
Американского химического общества (American 
Chemical Society). С 1957 года CAS создает специа-
лизированную регистрационную систему CAS 
REGISTRYSM, которая содержит структурную ин-
формацию об индивидуальных органических и неор-
ганических химических веществах, о координацион-
ных соединениях, о сплавах, минералах, полимерах, 
солях, а также о смесях химических веществ. Кроме 
того, в этой информационной системе имеются све-
дения о более 66 млн биопоследовательностях. Еже-
дневно в CAS REGISTRYSM регистрируется свыше 
15 000 химических веществ [1]. 

ОСНОВНЫЕ ТЕХНОЛОГИЧЕСКИЕ ЭТАПЫ 
РАЗВИТИЯ БАЗЫ СТРУКТУРНЫХ ДАННЫХ 
ПО ХИМИИ ВИНИТИ РАН 

Последние достижения информационных техно-
логий позволяют значительно усовершенствовать и 
оптимизировать процессы обработки, хранения и по-
иска химической информации. Так например, фирма 

                                                 
* Работа выполнена при финансовой поддержке Россий-
ского фонда фундаментальных исследований,  
проект № 13-07-00488. 

Elsevier создала свой веб-ресурс структурной химиче-
ской информации - Reaxys®, который предоставляет 
доступ к двум базам данных: Beilstein и Gmelin. Первая 
из них содержит информацию о структуре, свойствах и 
химических реакциях органических соединений, а вто-
рая – о неорганических соединениях [2]. Краткая ха-
рактеристика некоторых веб-ресурсов по химии, пре-
доставляющих информацию о молекулярной струк-
туре, химических реакциях и свойствах химических 
соединений представлены в табл. 1. 

В России База структурных данных по химии (да-
лее База СД), являющаяся одной из крупнейших в ми-
ре баз данных по химии, генерируется в ВИНИТИ 
РАН.  Она содержит более 9 млн химических структур, 
более 4 млн химических реакций и 15 млн свойств хи-
мических соединений. База СД стала формироваться в 
1975 г., а в 1998 г. ВИНИТИ РАН получил свидетель-
ство (№ 980007 от 26.01.1998г.) об официальной реги-
страции Базы СД в РосАПО. Ежегодное пополнение 
Базы СД составляет примерно 180 тыс. соединений и 
100 тыс. реакций из более 6 тыс. документов. Основная 
особенность содержащейся в Базе СД информации за-
ключается в том, что это сведения об индивидуальных 
низкомолекулярных органических, элементоорганиче-
ских, координационных соединениях, а также о низко-
молекулярных природных соединениях и их синтети-
ческих аналогах.  

Основные принципы обработки структурной хи-
мической информации были разработаны в 1963 г. в 
ВИНИТИ РАН в Отделе «Химия» в виде так назы-
ваемой фрагментарной произвольно-блочной систе-
мы кодирования (или ПБ-код) [3]. ПБ-код  – это 
средство для представления информации о химиче-
ских соединениях в текстовой форме на основе  опи-
сания фрагментов химической структуры и взаимо-
связей между ними. Такая система кодирования 
позволяла представить дву- и трехмерные структуры 
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химических соединений в виде линейных записей, 
которые можно было реализовать на оборудовании и 
программном обеспечении того времени.  

В дальнейшем разработки по созданию автомати-
зированной информационной системы (АИС) по хи-
мии осуществлялись в тесном сотрудничестве с  
учеными и специалистами ведущих институтов Ака-
демии наук, Университетов и вузов СССР, Цен-
трального института информации и документации 
(ЦИИД) и Народного предприятия «Централизован-
ная обработка информации по химии» (ЦИХ) ГДР. В 
итоге, к 1972 г. была разработана Автоматизирован-
ная система поиска структурной химической инфор-
мации – ШПРЕЗИ (SPRESI – Speicherung und Recher-
che strukturischer Information – Хранение и поиск 
структурной информации). Для функционирования 
системы ШПРЕЗИ был предложен так называемый 
фрагментарный код. Формат Шпрези – это бинарный 
код химического соединения, доступный для чтения 
только с помощью специального программного 
обеспечения. При этом химические соединения ко-
дировались вручную с помощью системы произволь-
но-блочного кода, по которому автоматически 
строилась таблица связей, а из нее автоматически 

вырабатывался фрагментарный код ШПРЕЗИ [4,  
с. 176–177]. Таким образом, База СД в 1975–1996 гг. 
создавалась в ВИНИТИ на основе программного 
обеспечения ШПРЕЗИ.  

В 1996 г. в ВИНИТИ РАН была разработана и 
внедрена новая отечественная программная обо-
лочка CBASE16 (Chemical Base, 16-разрядная вер-
сия), предназначенная для ввода и обработки 
структурной химической информации на основе 
графического ввода структурных данных с исполь-
зованием структурного редактора CHED, разрабо-
танного С.В. Трепалиным [5–7]. Программная обо-
лочка CBASE16 позволила профессионально и 
качественно осуществлять ввод, обработку, хране-
ние и поиск информации о химических соединениях 
и реакциях, в которых эти соединения принимают 
участие. Однако бурное развитие информационных 
технологий, программного обеспечения и вычисли-
тельной техники привели к тому, что разработанная 
программная оболочка CBASE16 морально устаре-
ла. Поэтому в ВИНИТИ РАН был разработан про-
граммный комплекс CBASE32, который представ-
ляет собой усовершенствованную 32-разрядную 
версию  программной  оболочки  CBASE.  

 
 

Таблица 1 
 

Молекулярные и реакционные структурные базы данных по химии (данные 2015 г.) 
 

Название Кол-во 
соединений 

Кол-во 
реакций 

Производитель Адрес веб-ресурса 

CAS REGISTRYSM 
CASREACT®  

101 млн  67,5 млн  CAS* https://www.cas.org 
 

Beilstein  11,7 млн  23 млн  Elsevir  http://www.elsevier.com/solutions/reaxys 
 

Gmelin  2,4 млн  1,8 млн  Elsevir  http://www.elsevier.com/solutions/reaxys 
 

Spresi  5,7 млн  4,4 млн  Infochem  http://www.infochem.de/products/database
s/spresi.shtml 
 

Index Chemicus®  
 
 
 
 
Current Chemical 
Reactions® 

2,6 млн      
 
 
 
 
880 тыс.  

ISI Thomson 
Scientific  

http://thomsonreuters.com/en/products-
services/scholarly-scientific-
research/scholarly-search-and-
discovery/index-chemicus.html 
 
http://thomsonreuters.com/en/products-
services/scholarly-scientific-
research/scholarly-search-and-
discovery/current-chemical-reactions.html

Cambridge 
Structural Database  

750 тыс.    The Cambridge 
Crystallographic 
Data Centre  

http://www.ccdc.cam.ac.uk 
 

Inorganic Crystal 
Structure Database  

177 тыс.    FIZ-Karlsruhe  https://icsd.fiz-karlsruhe.de 
 

________________________________________________________     
* В CAS REGISTRY в 2014 г. было зарегистрировано больше химических веществ, чем за весь период с1965 по 
1990 гг. 
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Существенным отличием CBASE32 от предыду-
щей версии является представление и автоматиче-
ский ввод в базу данных не только одностадийных, 
но и многостадийных химических реакций. Такое 
представление реакций позволяет максимально пол-
но описывать экспериментальные детали из ориги-
нального документа и отражать реальную последова-
тельность проведения стадий реакции, приводящих к 
получению целевого продукта [8]. Кроме этого, для 
адекватного и однозначного представления стерео-
химической информации была усовершенствована 
система автоматического распознавания конфигура-
ции асимметрических центров химических соедине-
ний, учитывающая особенности пространственного 
строения практически всех типов индексируемых со-
единений [9]. Разработанное программное обеспечение 
позволило также реализовать уникальные информаци-
онные модели координационных соединений и эле-
ментоорганических соединений, которые значительно 
превосходят по своим описательным возможностям 
принятые в мировой практике стандарты. Для повы-
шения качества формирования Базы СД и эффектив-
ности поиска структурной химической информации 
программный комплекс CBASE32 был дополнен но-
вым компонентом – справочником химических со-
единений, наиболее часто встречающихся в химиче-
ской литературе [10]. Усовершенствованный 
программно-технологический комплекс обработки, 
хранения, распознавания, использования химической 
информации при создании Базы СД CBASE32 позво-
ляет эффективно использовать программы поиска, 
как точных химических структур, так и структурной 
химической информации по фрагменту структуры. 
Разработанные и внедренные средства поиска струк-
турной химической информации сделали возможным 
осуществить интерактивный доступ через Интернет к 
имеющемуся в Базе СД массиву данных [11, 12]. От-
носительные объемы структурной химической ин-
формации и форматы их представления в Базе СД по 
химии ВИНИТИ РАН приведены в табл. 2. 

Как видно из табл. 2, более 60%  химических 
структур, содержащихся в Базе СД, было обработано 
до середины 90-х гг. В конце 90-х гг. были разрабо-
таны конверторы для представления структур, хра-

нящихся в форматах ПБ-кода и Шпрези, в виде Т-
графов. Т-графом называется линейная (текстовая 
запись) структуры химического соединения (молеку-
лярного графа) [13]. Т-граф позволяет кодировать как 
органические, так и неорганические и комплексные 
соединения. Большинство структур ретрофонда (на-
копленных за период с 1975 г. по 1995 г.) в результа-
те проведенных работ хранятся в виде Т-графов.  

Известно, что отличительной особенностью хими-
ческой информации является одновременно не только 
ее быстрый рост, но и медленное старение. При этом 
главные объекты исследований – химические соедине-
ния и реакции, а практические задачи – это синтез но-
вых соединений с необходимыми или заданными свой-
ствами и разработка новых химических реакций на 
основе уже известных. Определение современного со-
стояния научных исследований и разработок в области 
химии не зависит от глубины поиска специальной и 
профессиональной информации. 

Данные в форматах CBASE16 и CBASE32 содер-
жат информацию о рисунках молекулярных структур 
и могут выгружаться в файлы форматов SDF (для 
структур) и RDF (для реакций). В настоящее время 
разработан конвертор для преобразования информа-
ции из формата CBASE16 в формат CBASE32, и 
данные, накопленные в период с 1996 г. по 2009 г., 
переводятся в формат CBASE32 с использованием 
этого конвертора. Отсутствие информации об изо-
бражениях структурных формул в ретрофонде за 
период 1975 – 1995 гг. требует преобразования в 
единый формат CBASE32. 

Для полноценного представления химического 
соединения необходимо иметь графическое изобра-
жение структурной формулы. Имеется возможность 
конвертировать данные об атомах и топологии моле-
кул, представленных ПБ-кодом или Т-графами, в 
формат CBASE32 или SDF. Однако автоматическое 
формирование приемлемого двумерного изображе-
ния (визуализация) структурной формулы молекулы 
только на основании топологии (таблицы связей) яв-
ляется достаточно сложной задачей. При этом, ви-
зуализация структур ретрофонда должна преобразо-
вать максимально возможное число структур с 
минимальными затратами и потерями. 

 
Таблица 2 

 

Общая характеристика структурной химической информации  
Базы СД ВИНИТИ РАН 

 

Период Структуры хими-
ческих соединений 

(%) 

Химические ре-
акции 

(%) 

Форма представления данных 

1975г.-1995г. 62,8 70,7 
ПБ-код, Шпрези, Т-граф 

1996г.-2009г. 27,0 20,1 
CBASE16, Т-граф 

2010г.-2014г. 10,2 9,2 
CBASE32, SDF, RDF 

Итого 
100 100 
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ПРОБЛЕМЫ ВИЗУАЛИЗАЦИИ: 
БИБЛИОТЕЧНЫЙ  ПОДХОД  

Библиотечный подход известен достаточно давно 
[14]. Суть его состоит в том, что создается набор 
(библиотека)  заранее прорисованных шаблонов. 
Обычно шаблоны соответствуют циклическим фраг-
ментам химической структуры, и их рисунки удовле-
творяют общепринятым требованиям к изображени-
ям химических структур. Топология молекулы 
анализируется на предмет наличия фрагментов, изо-
морфных шаблонам из библиотеки. После того как 
все фрагменты идентифицированы, происходит 
сборка изображения всей структуры [15, 16]. На этом 
принципе был основан экспериментальный про-
граммный комплекс, разработанный в ВИНИТИ РАН 
в 1993 г. Здесь в качестве шаблонов были использо-
ваны так называемые химические блоки, представ-
ляющие собой максимальные связные циклические 
компоненты молекулярного графа. Комплекс позво-
лял достаточно качественно автоматически рисовать 
структуры химических соединений, если все химиче-
ские блоки входили в состав библиотеки шаблонов. 
Если какой-то химический блок в библиотеке отсут-
ствовал, то он автоматически рисовался при помощи 
эвристического алгоритма. Но, как правило, такой 
рисунок требовал последующей ручной коррекции. 
Исследования, проведенные на массиве данных 1992 
г. по визуализации химических структур с помощью 
этого экспериментального программного комплекса, 
показали, что число различных химических блоков 
стабильно растёт с увеличением количества соедине-
ний в базе данных (рис. 1). На оси абсцисс рис. 1 
представлены номера РЖ Химия за 1992 г., соответ-

ствующие порядку  добавления структур в Базу СД в 
течение года. Каждый номер представляет около 
20000 структур. На оси ординат – суммарное число 
уникальных химических блоков, необходимых для 
визуализации введенных в Базу СД структур химиче-
ских соединений. Экстраполируя кривую на всю базу 
данных (9 161 021 соединений) получаем величину, 
приблизительно равную 250 000 химических блоков1. 

Рассмотрим подробнее разработанный нами 
метод построения изображений полициклических 
соединений, также основанный на библиотечном 
принципе. Однако библиотека шаблонов такого 
метода имеет существенно меньший размер (по-
рядка 200 фрагментов). 

ГЕНЕРАЦИЯ СТРУКТУРНЫХ ДИАГРАММ В 
ПОЛИЦИКЛИЧЕСКИХ СОЕДИНЕНИЯХ 

Проведенные научно-исследовательские работы 
по переводу информации 1975 – 1995 гг. в формат 
CBASE32 позволили разработать и апробировать ме-
ханизм генерации структурных диаграмм в полицик-
лические соединения.  

Для демонстрации структур, хранимых в виде ли-
нейных кодов, необходимо генерировать 2D-декар-
товы координаты атомов – структурную диаграмму. 
Очевидно, что эта задача имеет бесконечное множест-
во решений. При генерации структурных диаграмм ос-
новной критерий – вид рисунка структуры. Химиче-
ские структуры выглядят наиболее наглядно, если все 
длины связей эквивалентны, а углы между связями 
равны 2/3. Это не всегда можно выполнить, но к это-
му надо стремиться. В литературе описаны алгоритмы 
генерации структурных диаграмм [17, 18].  

 
 
 

 
 

Рис.1. Количество уникальных химических блоков-шаблонов на номер РЖ Химия за 1992 г. 
 
 

                                                 
1 Это верно, если нет «насыщения», т.е. число уникальных химических блоков не становится в какой-то момент констан-
той. Изучение данного вопроса представляет научный интерес и является отдельной темой.  
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Большинство редакторов химических структур 
имеют команду “Clean Structure” [19–21]. При вы-
полнении этой команды генерируется структурная 
диаграмма, в которой чаще всего одинаковые длины 
связей и оптимальные валентные углы. Однако в трех 
коммерческих наиболее часто используемых редакто-
рах химических структур – ISIS/Draw [20],  ChemDraw 
[21],  ChemSketch [19] и свободно распространяемой 
JChemPaint [22] возникают проблемы при генерации 
полициклических структур. На рис. 2 показан кубан 
(C8H8), в котором 2D-координаты атомов определены 
случайным образом. Для такой “возмущенной” струк-
туры командой “Clean Structure” генерировалась оп-
тимальная структура в разных химических редакто-
рах. Полученные результаты показаны на том же 
рисунке. Как видно, только ChemSketch (ACD Labs) 
генерирует подходящие координаты атомов. Однако 
и ChemSketch не может создать оптимальной струк-
туры при усложнении задачи. 

 

Distored
ChemSketch 8.17

 

Рис. 2. Результат выполнения Clean команды в попу-
лярных программах-– ChemSketch 8.17, ISIS/DRAW 2.5, 

ChemDraw Ultra 8.0, JChemPaint 2.0.6 Pre. 
 

Для решения проблемы показа полициклических 
структур предлагается использовать небольшую биб-
лиотеку фрагментов с заранее заданными координа-
тами атомов. Фрагменты из библиотеки ищутся на 
вложение в соединение, и, если удается найти, – то 
всем найденным атомам присваиваются координаты 
атомов во фрагменте с подходящим масштабирую-
щим фактором, сдвигом и поворотом для достижения 
оптимальной конфигурации. Поскольку фрагменты 
используются для разрисовки любых структур, то все 
атомы и связи считаются эквивалентными и совмес-
тимыми с любыми атомами (связями) в структуре. 
Соответственно, можно создать компактное храни-
лище данных и это является важным для генерации 
2D-координат. 

Ниже приведены примеры используемых фрагмен-
тов (рис. 3). Фрагменты включают в себя как полицик-
лические структуры (адамантан, норадамантан), так и 
большие циклы (циклооктадекан). Включение больших 
циклов делает их разрисовку более наглядной. При 
рисовании цикла как выпуклого полиэдра размером 
более 12 атомов перестают быть заметными углы меж-

ду связями на атомах углерода, и визуальная оценка 
размера цикла из картинки становится затруднительной. 
Если имеется несколько способов вложения фрагмента 
в структуру, то соответствие атомов (mapping) после 
поиска вложения графа является случайным. Любые 
симметричные фрагменты имеют несколько способов 
вложения фрагмента в структуру. При генерации 
структурных диаграмм к заданному фрагменту могут 
присоединяться другие фрагменты.  

 

{}
{}{}

{}{}
{}

{}

{}
{}

 
 

Рис. 3. Примеры фрагментов используемых  
для генерации 2D-координат атомов. Атомы,  

которые не могут быть связаны с другими атомами, 
имеют метку {}. 

 
При этом местом их присоединения могут быть 

выбраны произвольные места в эквивалентных ато-
мах, в том числе и “густые” – где содержится много 
атомов и связей, и добавлять новые не представляет-
ся возможным. Примеры плохо сгенерированных 
структурных диаграмм приведены на рис. 4. Для ре-
шения этой проблемы во фрагментах помечаются 
атомы, к которым нельзя присоединять другие фраг-
менты. Такой фрагмент показан на рис. 3 – адамантан 
с тремя помеченными атомами и циклооктадекан. Но 
и сам адамантан сохраняется в библиотеке фрагмен-
тов для возможной генерации структурной диаграм-
мы полизамещенного адамантана. 

При поиске вложения фрагмента в структуру, по-
меченные атомы рассматриваются как точно коорди-
нированные. Найденные в химической структуре ато-
мы должны иметь то же самое количество соседей и 
присоединенных связей, как это указано во фрагменте. 
При таком поиске гарантируется, что к “густым” ато-
мам при генерации структурных диаграмм не будут 
добавлены новые соседи. Для корректного поиска биб-
лиотека должна быть отсортирована по размеру фраг-
ментов. Поиск начинается с фрагмента, содержащего 
максимальное количество атомов, а при равенстве ко-
личества атомов, нужно начать с фрагмента с макси-
мальным количеством связей. Если имеются как фраг-
мент с атомами, помеченными для отсутствия 
присоединения других фрагментов, так и без помечен-
ных атомов, поиск начинается с помеченного фрагмен-
та. В противном случае, можно удачно разрисовать не-
большие участки соединения и не найти максимально 
близкого к структуре фрагмента. 
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Рис. 4. Пример некорректно сгенерированных 2D-атомных координат 
  
 
 
 

Следующая проблема, которую следует решить - 
это использование нескольких фрагментов из биб-
лиотеки для генерации структурных диаграмм или 
многократное использование одного и того же фраг-
мента. Для ее решения требуется огромная библиоте-
ка фрагментов. Например, чтобы нарисовать 1,1'-ди-
адамантан потребуется его хранение целиком в биб-
лиотеке фрагментов. Для этого следует использовать 
многократный поиск фрагментов в целевой молеку-
ле. Соответственно, если координаты атомов уже 
восстановлены, то они отмечаются и становятся не-
доступными для поиска. Отмеченные атомы дают 
“false” при попытке совместить их с любым из ато-
мов фрагмента в базе. 

Последовательность описания структуры по 
фрагментам можно представить в виде следующих 
этапов. 

1. Вычисляется набор минимальных циклов  в со-
единении, используя алгоритм из [23], и сохраняется 
в списке. 

2. Осуществляется поиск по библиотеке фрагмен-
тов и при нахождении фрагмента восстанавливаются 
координаты найденных атомов. Если фрагмент не 
найден, то рисуется цикл максимального размера из 
списка, полученного в пункте 1. Если циклы отсутст-
вуют - то пара связанных максимально координиро-
ванных  атомов используется как первоначальный 
фрагмент для генерации структурных диаграмм. 

3. Реализуется поиск фрагмента в библиотеке 
среди атомов, координаты которых не определены. 
Этот фрагмент должен быть соединен связью с ато-
мом, 2D-координаты которого уже известны. 

4. Если фрагмент найден, то координаты атомов 
структуры, которые соответствуют найденному фраг-
менту, становятся известными. Далее переход к пункту 
3 – ищется следующий фрагмент. Если ни одного 
фрагмента, который связан связью с атомом с извест-
ными координатами, не найдено - переход к пункту 5. 

5. Все циклы из списка (пункт 1), для которых 
имеется хотя бы один атом с известными координа-

тами, добавляются к структуре. Если известны коор-
динаты одного атома, то добавляется спироцикл со 
стандартными длинами связей и углами, определяе-
мыми из его размера. Если известны координаты 
двух атомов, соединенных связью, то добавляется 
конденсированный цикл с длиной связи, равной из-
вестной длине связи и углами 2/N (N – размер цик-
ла). Если известны координаты трех и более атомов 
(полицикл), то замыкается цепочка, при этом, по 
возможности, новые атомы располагают таким обра-
зом, чтобы связи не пересекались с уже имеющими 
связями. Далее – переход к пункту 3. Если координа-
ты ни одного атома не были определены в этом пунк-
те – переход к пункту 6. 

6. Вычисляются координаты атомов, связанных 
ациклическими связями с атомами, координаты ко-
торых известны. Используется стандартная длина 
связи и гексагональная система координат (угол ме-
жду осями 2/3). Если имеется длинная цепочка ато-
мов – то вычисляются координаты только одного 
атома, связанного с атомом, координаты которых 
были вычислены при выполнении пунктов 2–5. Если 
координаты хотя бы одного атома определяются в 
этом пункте, то переход к пункту 3, в противном 
случае – к пункту 7. 

7. Проверяется, были  ли определены координаты 
всех атомов. Если да – то процесс завершается. Если 
нет – то соединение – это несвязанный граф, содер-
жащий два или несколько фрагментов. Процесс по-
вторяется, начиная с пункта 1, для следующего 
фрагмента – и так до их полного исчерпания. 

Сгенерированные структурные диаграммы для 
некоторых полициклических соединений приведены 
на рис. 5. 

Безусловно, можно найти полициклические струк-
туры, для которых описанный здесь алгоритм генери-
рует плохие диаграммы. Однако их можно добавить в 
библиотеку фрагментов и далее генерировать качест-
венные структурные диаграммы. 
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Рис. 5. Пример структурных диаграмм, сгенерированных из линейных строк 
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Рис. 6. Структуры, содержащие перекрывающиеся фрагменты (A, B), и структура без перекрывания (C). 
 
 

 
ПЕРЕКРЫВАЮЩИЕСЯ  ФРАГМЕНТЫ 

При генерации структурных диаграмм в случае, 
если содержатся объемные структурные заместители, 
то часто отдельные атомы и связи перекрываются. Во 
многих случаях перекрывания можно избежать, если 
некоторые фрагменты вращать вокруг ациклических 
связей на 180 градусов. Однако, например, для 2,6-
диизопропил-2',6'-дихлорбифенила, как показано на 
рис. 6 A, перекрывания атомов хлора с метильной 
группой не удается избежать при помощи любых по-
воротов. В этом случае приходится изменять длины 
некоторых связей или использовать нестандартные 
углы между связями, что приводит к генерации 
структурной диаграммы низкого качества. В то время 
как для перекрывающегося 2,6-диэтил-2',6'-дихлор-
бифенила (рис. 6 B) посредством вращений вокруг 
связей C-C можно сгенерировать структурную диа-
грамму высокого качества (рис. 6 C), в которой от-
сутствуют перекрывающиеся атомы и связи.  

Для решения этой проблемы использовался слегка 
упрощенный алгоритм – а именно, вращение вокруг 
ациклических связей. Первоначально при генерации 
структурной диаграммы новые атомы цепочки до-
бавляются в направлении ее роста. При этом полу-
чаются цепочки максимальной длины. Если при этом 
имеются перекрывающиеся фрагменты, то есть шанс 
убрать перекрывание подходящим вращением вокруг 
ациклических связей. Первоначально для всех ацик-
лических связей определяется количество неэквива-
лентных заместителей. В этом случае для каждого 
атома в молекуле берется сферический фрагмент, как 
это описано для генерации HOSE кода [24], причем 
радиус этого фрагмента берется равным топологиче-
ской длине молекулы. После этого считаются атом-
центрированные индексы [25]. Если индексы совпа-
дают для пары атомов, присоединенных к одному из 
атомов при ациклической связи – то они являются 
эквивалентными и вращение вокруг такой связи бес-
полезно. Далее формируется список таких связей, и 
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осуществляется вращение на 180 градусов для всех 
возможных комбинаций вращений. Общее число 
вращений равно 2N (N – число вращающихся связей). 
Чтобы время вычислений было не очень долгим, 
максимальное число вращающихся связей ограничи-
вали 16. В рамках данного исследования не проводи-
лась коррекция структурной диаграммы с перекры-
тыми связями и атомами  для фрагментов с большим 
числом вращающихся связей. 

ЗАКЛЮЧЕНИЕ 

1. Внедрение новых информационных техноло-
гий обработки структурных химических данных, раз-
работка современного программно-технологического 
комплекса обеспечивают рациональное использова-
ние всего информационного массива Базы СД 
ВИНИТИ РАН за более чем 40-летний период. 

2. Специфическая особенность Базы СД 
ВИНИТИ РАН заключается в строгом соблюдении 
принципов отбора, обработки и хранения информа-
ции об индивидуальных низкомолекулярных органи-
ческих, элементоорганических, координационных 
соединениях, а также о низкомолекулярных природ-
ных соединениях и их синтетических аналогах.  

3. Решена задача генерации структурных диа-
грамм в полициклических соединениях из линейных  
кодов в графическое изображение структуры хими-
ческого соединения. 

4. В рамках совершенствования лингвистиче-
ского обеспечения Базы СД для стандартизации и 
нормализации описания структурных химических 
данных сформирован глоссарий, имеющий самостоя-
тельное значение для специалистов не только как 
справочник, но и для организации формально-
логического контроля на всех стадиях обработки ин-
формации. 

5. Проведенная модернизация Базы СД 
ВИНИТИ РАН позволяет привести имеющийся мас-
сив информации к единообразию и обеспечить воз-
можность его интерактивного использования для 
разнохарактерного контингента пользователей. 
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ИНФОРМАЦИОННЫЙ  АНАЛИЗ 

УДК 004.94 : [001.102 : 001.103.2] 

В.В. Грибова, А.С. Клещев, Ф.М. Москаленко, В.А. Тимченко 
 

Модель порождения орграфов информации  
по орграфу метаинформации для двухуровневой  
модели сложноструктурированных информационных 
единиц* 

Для орграфовой связной двухуровневой модели информационных единиц описыва-
ется модель порождения орграфов информации по орграфу метаинформации, ко-
торая может быть положена в основу компьютерных средств редактирования 
инвариантной по отношению к технологическим пространствам (предметным об-
ластям) сложноструктурированной информации различных уровней абстракции в 
привычной для ее носителей системе понятий – без специального обучения послед-
них или участия в этом процессе специалистов-посредников. 

Ключевые слова: двухуровневая орграфовая модель представления информации, 
порождение орграфов, управляемое метаинформацией, поверхностное клонирование 
орграфов, глубокое клонирование орграфов, зависимое клонирование орграфов 

ВВЕДЕНИЕ 

Орграфовая связная двухуровневая модель ин-
формационных единиц, соответствующая метафоре 
анкетирования,описана в работе [1]. Для этой модели 
предложены языки представления орграфов информа-
ции и метаинформации; модель направлена на преодо-
ление трудностей, с которыми сталкиваются пользова-
тели систем извлечения экспертных знаний [2–8], в 
основе которых лежит объектно-ориентированная па-
радигма представления метаинформации и информа-
ции [9–12]. 

В настоящей работе описываются модель соответ-
ствия между орграфами информации и метаинфор-
мации, модель порождения орграфов информации по 
орграфу метаинформации, а также методы клониро-
вания вершин и подграфов орграфов информации. 
Рассматриваются два способа формирования оргра-
фов, представляющих сложноструктурированную 
информацию, – путем их порождения по орграфу, 
представляющему метаинформацию, а также путем 
зависимого и независимого клонирования подграфов 
орграфов, представляющих информацию. При этом в 
обоих случаях обеспечивается соответствие между 
орграфами информации и метаинформации. 

                                                            
* Работа выполнена при частичной поддержке РФФИ 
(проект 14-07-00299 и проект 15-07-03193) и частичной 
поддержке программы «Дальний Восток» 

СООТВЕТСТВИЕ МЕЖДУ ОРГРАФАМИ 
ИНФОРМАЦИИ И МЕТАИНФОРМАЦИИ 

В орграфовой связной двухуровневой модели ан-
кеты [1] начальной вершине орграфа информации 
соответствует начальная вершина орграфа метаин-
формации. 

Орграф информации соответствует орграфу мета-
информации (т.е. представляет систему экземпляров 
понятий для системы понятий, представленной орг-
рафом метаинформации, или, что то же самое, пред-
ставляет формально правильно заполненную анкету), 
если существует такое однозначное всюду опреде-
ленное соответствие между множеством дуг орграфа 
информации и множеством дуг орграфа метаинфор-
мации, что выполнены следующие условия: 

 если из вершины v0 орграфа информации, ко-
торой соответствует вершина w0 орграфа метаин-
формации, выходит дуга d, то ей соответствует одна 
из дуг D, у которой спецификатор имеет значение, 
отличное от «пропуск», и которая выходит из верши-
ны w0, орграфа метаинформации; при этом конец ду-
ги D соответствует концу дуги d; 

 если из вершины метаинформации w0, кото-
рая соответствует вершине v0 орграфа информации, 
выходит путь w0 

D
1 w1 

D
2 … D

n-1 wn-1 
D

n wn, в 
котором у дуг D1, …, Dn-1  спецификатор имеет зна-
чение «пропуск», а у дуги Dn спецификатор имеет 
значение, отличное от «пропуск», из вершины v0 вы-
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ходит дуга d1 (v0 
d
1 v1), то дуге d1 соответствует од-

на из дуг Dn, входящая в вершину wn, а wn соответст-
вует вершине v1; 

 если вершине v орграфа информации соот-
ветствует вершина w орграфа метаинформации и 
вершина w имеет поля «имя» со значением n и 
«сорт» со значением s, то вершина v имеет поле 
«значение», значением которого является произволь-
ная константа с* сорта s; 

 если вершине v орграфа информации соот-
ветствует вершина w орграфа метаинформации и 
вершина w имеет поле «значение» со значением с, то 
вершина v имеет поле «значение» со значением с; 

 если вершине v орграфа информации соот-
ветствует вершина w орграфа метаинформации, тип 
набора дуг, исходящих из w, есть «список», и из вер-
шины w выходит дуга D, у которой значение специфи-
катора принадлежит множеству {«копия»», «в точно-
сти один»}, то среди дуг, выходящих из вершины v, 
только одна дуга соответствует D; 

 если вершине v орграфа информации соот-
ветствует вершина w орграфа метаинформации, тип 
набора дуг, исходящих из w, есть «список», и из вер-
шины w выходит дуга D, у которой значение специ-
фикатора принадлежит множеству {«возможное от-
сутствие», «ноль или один»}, то среди дуг, 
выходящих из вершины v, может быть одна дуга, ко-
торой соответствует D; 

 если вершине v орграфа информации соот-
ветствует вершина w орграфа метаинформации, тип 
набора дуг, исходящих из w, есть «список», и из вер-
шины w выходит дуга D, у которой спецификатор 
имеет значение «непустой список» или «непустое 
упорядоченное множество», то среди дуг, выходящих 
из вершины v, имеется непустое множество дуг  
{d1, ..., dm}, каждой из которых соответствует D, ко-
нец каждой дуги имеет поле «значение», причем если 
значение спецификатора есть «непустое множество», 
то концы попарно различных дуг имеют различные 
значения поля «значение»; 

 если вершине v орграфа информации соот-
ветствует вершина w орграфа метаинформации, тип 
набора дуг, исходящих из w, есть «список», и из вер-
шины w выходит дуга D, у которой спецификатор 
имеет значение «возможно пустой список» или «воз-
можно пустое упорядоченное множество», то среди 
дуг, выходящих из вершины v, может быть множест-
во дуг {d1, ..., dm},  каждой из которых соответствует 
D, конец каждой дуги имеет поле «значение», причем 
если значение спецификатора есть «возможно пустое 
множество», то концы попарно различных дуг имеют 
различные значения поля «значение»; 

 если вершине v орграфа информации соот-
ветствует вершина  w  орграфа  метаинформации, тип  

набора дуг, исходящих из w, есть «список», и из вер-
шины w выходит дуга D, у которой спецификатор 
имеет значение «непустая последовательность», то 
среди дуг, выходящих из вершины v, имеется непус-
тое множество дуг {d1, ..., dm}, каждой из которых 
соответствует D, причем конец дуги D имеет поле 
«сорт» со значением «целое», а конец каждой из дуг 
di, где i  [1, m], имеет поле «значение», значением 
которого является константа целого сорта, равная i 
(концы разных дуг из этого множества имеют попар-
но различные значения этого поля); 

 если вершине v орграфа информации соот-
ветствует вершина w орграфа метаинформации, тип 
набора дуг, исходящих из w, есть «список», и из вер-
шины w выходит дуга D, у которой спецификатор 
имеет значение «возможно пустая последователь-
ность», то среди дуг, выходящих из вершины v, мо-
жет быть множество дуг {d1, ..., dm}, каждой из кото-
рых соответствует D, причем конец дуги D имеет 
поле «сорт» со значением «целое», а конец каждой из 
дуг di, где i  [1, m], имеет поле «значение», значени-
ем которого является константа целого сорта, равная 
i (концы разных дуг из этого множества имеют по-
парно различные значения этого поля); 

 если вершине v орграфа информации соот-
ветствует вершина w орграфа метаинформации и тип 
набора дуг, исходящих из w, есть «альтернатива», то 
всем дугам, выходящим из вершины v, соответствует 
только одна из дуг D, выходящих из вершины w; если 
при этом дуга D имеет спецификатор со значением 
«копия» или «в точности один», то из вершины v вы-
ходит только одна дуга d; если же дуга D имеет спе-
цификатор со значением «непустой список», «непус-
тое упорядоченное множество» или «непустая 
последовательность», то из вершины v выходит не-
пустое множество дуг, причем если значение специ-
фикатора есть «возможно пустое множество», то 
концы попарно различных дуг имеют различные зна-
чения поля «значение», а если значение специфика-
тора есть «непустая последовательность», то конец 
дуги D имеет поле «сорт» со значением «целое», а ко-
нец каждой из дуг di, где i  [1, m], имеет поле «значе-
ние», значением которого является константа целого 
сорта, равная i (концы разных дуг из этого множества 
имеют попарно различные значения этого поля); 

 если дуге d орграфа информации соответст-
вует дуга D орграфа метаинформации, у которой ог-
раничитель имеет значение «ссылка», то в вершину, 
являющуюся концом дуги d, входит не менее одной 
дуги в орграфе информации. 

Пример 1. Соответствие между дугами орграфа на 
рис. 1 и дугами орграфа на рис. 2, представленными в 
работе [1], приведено в таблице (дуги метаинформа-
ции пронумерованы числами, дуги информации – 
числами и буквами): 

 
Соответствие между дугами орграфов на рис. 1 и 2 из работы [1]. 

 
№ Дуга в метаинформации Дуги в информации 
1 База наблюдений →[=]

gen Группы а) База наблюдений в области офтальмологии 
 → Группы 

2 База наблюдений →[=]
gen Наблюдения — 

3 Группы →[=]
gen Группа а) Группы → Главные жалобы; 

б) Группы → Дополнительные жалобы 
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№ Дуга в метаинформации Дуги в информации 
4 Группа →+

gen Группы — 
5 Группа →[=]

all Наблюдения а) Главные жалобы → Наблюдения; 
б) Дополнительные жалобы 
 → Наблюдения 

6 Наблюдения →+
gen Наблюдение а) Наблюдения → Светобоязнь; 

б) Наблюдения 
 → Ощущение инородного тела 
 в глазу; 
в) Наблюдения → Головная боль; 
д) Наблюдения → Температура 

7 Наблюдение 
→=

all Тип области возможных значений 
а) Светобоязнь → 
 Тип области возможных значений; 
б) Ощущение инородного тела в глазу → 
 Тип области возможных значений; 
в) Головная боль → 
 Тип области возможных значений; 
д) Температура → 
 Тип области возможных значений 

8 Тип области возможных значений 
 →=

all Составные значения 
а,б) Тип области возможных значений 
 → Составные значения 
 (2 дуги) 

9 Тип области возможных значений 
 →=

all Качественные значения 
а-е) Тип области возможных значений 
 → Качественные значения 
 (6 дуг) 

10 Тип области возможных  значений  
 →=

all Числовые значения 
а) Тип области возможных значений 
 → Числовые значения 

11 Составные значения 
 →+

all Характеристика 
а,б) Составные значения 
 → Присутствие (2 дуги); 
в,г) Составные значения 
 → Характер начала (2 дуги); 
д) Составные значения 
 → Степень проявления; 
е,ж) Составные значения 
 → Периодичность (2 дуги); 
з) Составные значения → Длительность; 
и) Составные значения → Сторона 

12 Характеристика →=
all

 Тип области 
 возможных значений 

а) Присутствие → 
 Тип области возможных значений; 
б) Характер начала → 
 Тип области возможных значений; 
в) Степень проявления → 
 Тип области возможных значений; 
г) Периодичность → 
 Тип области возможных значений; 
д) Длительность → 
 Тип области возможных значений; 
е) Сторона → 
 Тип области возможных значений 

13 Качественные значения →+
all Значение а) Качественные значения →  

 отсутствует; 
б) Качественные значения → имеется; 
в) Качественные значения → острое; 
г) Качественные значения 
 → постепенное; 
д) Качественные значения → слабая; 
е) Качественные значения → умеренная; 
ж) Качественные значения → резкая; 
з) Качественные значения → постоянно; 
и) Качественные значения 
 → периодически; 
к) Качественные значения 
 → кратковременная; 
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№ Дуга в метаинформации Дуги в информации 
л) Качественные значения 
 → продолжительная; 
м) Качественные значения → справа; 
н) Качественные значения → слева 

14 Числовые значения →=
all Тип значений а) Числовые значения → Тип значений 

15 Числовые значения 
 →[!]

all Единица измерения 
а) Числовые значения → оС 

16 Тип значений →!
all

 Целые значения — 
17 Тип значений 

 →!
all Вещественные значения 

а) Числовые значения → 34,0 – 42,0 
 

 
 

Будем говорить, что орграф информации является 
формально полным относительно орграфа метаин-
формации, если орграф информации соответствует 
этому орграфу метаинформации. 

ПОРОЖДЕНИЕ ОРГРАФА ИНФОРМАЦИИ ПО 
ОРГРАФУ МЕТАИНФОРМАЦИИ 

В орграфовой связной двухуровневой модели ан-
кеты редактор информации порождает орграф ин-
формации по орграфу метаинформации с помощью 
следующего порождающего процесса, в котором 
пользователь разрешает неопределенности, возни-
кающие на каждом шаге процесса порождения (вы-
бирает ответы из предлагаемых списков, либо их 
формулирует): 

 на первом шаге процесса порождается на-
чальная вершина v орграфа информации, значением 
поля «значение» которой является порождаемая кон-
станта c* сорта «строковое»; 

 если вершине v орграфа информации соот-
ветствует вершина w орграфа метаинформации и 
вершина w имеет поля «имя» и «сорт» со значением 
s, то для вершины v порождается поле «значение» со 
значением c (константой сорта s); 

 если вершине v орграфа информации соот-
ветствует вершина w орграфа метаинформации и 
вершина w имеет поле «значение» со значением с, то 
для вершины v порождается поле «значение» со зна-
чением с; 

 если вершине v орграфа информации соот-
ветствует вершина w орграфа метаинформации, тип 
набора дуг, исходящих из w, есть «список», и из вер-
шины w выходит дуга D, у которой спецификатор 
имеет значение, принадлежащее множеству {«ко-
пия», «в точности один»}, то в орграфе информации 
порождается дуга, выходящая из вершины v; 

 если вершине v орграфа информации соот-
ветствует вершина w орграфа метаинформации, тип 
набора дуг, исходящих из w, есть «список», и из вер-
шины w выходит дуга D, у которой спецификатор 
имеет значение, принадлежащее множеству {«воз-
можное отсутствие», «ноль или один»}, то в орграфе 
информации может порождаться дуга, выходящая из 
вершины v; 

 если вершине v орграфа информации соот-
ветствует вершина w орграфа метаинформации, тип 
набора дуг, исходящих из w, есть «список», и из вер-
шины w выходит дуга D, у которой спецификатор 
имеет значение «непустой список» или «непустое 

упорядоченное множество», то в орграфе информа-
ции порождается непустое множество дуг {d1, ..., dm}, 
выходящих из вершины v, каждой из которых соот-
ветствует D, конец каждой дуги имеет поле «значе-
ние», причем если признак дуги D имеет значение 
«непустое упорядоченное множество», то значения 
этих полей «значение» попарно различны; 

 если вершине v орграфа информации соот-
ветствует вершина w орграфа метаинформации, тип 
набора дуг, исходящих из w, есть «список», и из вер-
шины w выходит дуга D, у которой спецификатор 
имеет значение «возможно пустой список» или «воз-
можно пустое упорядоченное множество», то в орг-
рафе информации может порождаться непустое мно-
жество дуг {d1, ..., dm}, выходящих из вершины v, 
каждой из которых соответствует D, конец каждой 
дуги имеет поле «значение», причем если признак 
дуги D имеет значение «возможно пустое упорядо-
ченное множество», то значения этих полей «значе-
ние» попарно различны; 

 если вершине v орграфа информации соот-
ветствует вершина w орграфа метаинформации, тип 
набора дуг, исходящих из w, есть «список», и из вер-
шины w выходит дуга D, у которой спецификатор 
имеет значение «непустая последовательность», а 
конец имеет поле «сорт» со значением «целое», то в 
орграфе информации порождается непустое множе-
ство дуг {d1, ..., dm}, выходящих из вершины v, каж-
дая из которых соответствует D, а конец каждой из 
дуг di, где i  [1, m] имеет поле «значение», в качест-
ве значения которого порождается константа целого 
сорта, равная i (концы разных дуг из этого множества 
имеют попарно различные значения этого атрибута); 

 если вершине v орграфа информации соот-
ветствует вершина w орграфа метаинформации, тип 
набора дуг, исходящих из w, есть «список», и из вер-
шины w выходит дуга D, у которой спецификатор 
имеет значение «возможно пустая последователь-
ность», а конец имеет поле «сорт» со значением «це-
лое», то в орграфе информации может порождаться 
непустое множество дуг {d1, ..., dm}, выходящих из 
вершины v, каждая из которых соответствует D, а 
конец каждой из дуг di, где i  [1, m] имеет поле 
«значение», в качестве значения которого порожда-
ется константа целого сорта равная i (концы разных 
дуг из этого множества имеют попарно различные 
значения этого атрибута); 

 если вершине v орграфа информации соот-
ветствует вершина w орграфа метаинформации, тип 
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набора дуг, исходящих из w, есть «альтернатива», то 
порождается одна или несколько дуг, выходящих из 
вершины v, которые соответствуют только одной из 
дуг D, выходящих из вершины w; если при этом дуга 
D имеет спецификатор со значением «копия»» или «в 
точности один», то порождается только одна дуга d, 
выходящая из вершины v; если же дуга D имеет спе-
цификатор со значением «непустой список», «непустое 
упорядоченное множество» или «непустая последова-
тельность», то порождается непустое множество дуг, 
выходящих из вершины v; 

 если дуга d в орграфе информации порожда-
ется по дуге D орграфа метаинформации, у которой 
ограничитель имеет значение «ссылка», то концом 
дуги d является уже существующая в орграфе ин-
формации вершина (при этом, за исключением слу-
чая, когда эта вершина является начальной, она все-
гда является концом еще одной дуги в орграфе 
информации); если ограничитель имеет значение «по-
рождение», то концом дуги d является новая вершина; 
если же ограничитель имеет значение «порождение 
или ссылка», то возможен любой из этих случаев. 

Пример 2. Процесс порождения орграфа инфор-
мации по орграфу метаинформации, приведенному 
на рис. 1 в работе [1], может быть представлен сле-
дующим образом: 

По дуге 1 порождается дуга 1а: {1 – 1а}, по дуге 3 
порождается дуга 3а: {3 – 3а} и так далее – согласно 
порядку дуг в орграфе метаинформации и порядку 
дуг в орграфе информации, соответствующих дуге из 
орграфа метаинформации. Финальным является по-
рождение {17 – 17а}. 

Заметим, что в процессе порождения орграфа ин-
формации по орграфу метаинформации, орграф ин-
формации может находиться в состояниях, в которых 
он не является формально полным относительно это-
го орграфа метаинформации. 

Пример 3. Состояние орграфа информации не яв-
ляется формально полным на всех шагах порождаю-
щего процесса примера 2, кроме двух, и является 
формально полным после выполнения шагов порож-
дения {13 – 13м}, {13 – 13н} и {17 – 17а}. 

ДВА ОСОБЫХ СЛУЧАЯ В СООТВЕТСТВИИ 
ОРГРАФОВ ИНФОРМАЦИИ  
И МЕТАИНФОРМАЦИИ 

До сих пор рассматривался случай, когда дана не-
которая система понятий, представленная орграфом 
метаинформации в орграфовой связной двухуровне-
вой модели информационных единиц, и по ней по-
рождается система экземпляров понятий, представ-
ленная орграфом информации в этой модели. 

Однако в некоторых случаях из заданной верши-
ны орграфа информации необходимо: 

 порождать произвольный ориентированный 
подграф g', для которого в метаинформации нет под-
графа G, которому g' соответствует; 

 сделать ссылку на любую вершину произволь-
ного орграфа информации или метаинформации g''. 

Для обеспечения таких возможностей в орграф 
метаинформации следует ввести специальный тип 
вершин (будем обозначать их символом ), а соот-

ветствие между орграфами информации и метаин-
формации дополнить следующими условиями: 

 если вершина v0 орграфа информации ig соот-
ветствует вершине w0 орграфа метаинформации MG, 
являющейся начальной вершиной для дуг D1, …, Dn 
(n ≥ 0) и D' (w0 

D' )1, то вершина v0 является, с од-
ной стороны, начальной вершиной подграфа g орг-
рафа информации ig, определяемого правилами соот-
ветствия между орграфами информации и 
метаинформации, описанными в разделе 6, а с другой 
стороны – начальной вершиной подграфа g' орграфа 
информации ig – произвольного орграфа, представ-
ленного на языке метаинформации (соответственно 
этот подграф ничему не соответствует в орграфе ме-
таинформации MG); 

 если дуга d (v0 
d v) орграфа информации ig 

соответствует дуге D' (w0 
D' ) орграфа метаин-

формации MG2, то подграф g'' орграфа информации 
ig с начальной вершиной v является орграфом ин-
формации с произвольной метаинформацией, либо 
произвольным орграфом, представленным на языке 
метаинформации. 

Пример 4. На рис. 1 представлен орграф мета-
информации, описывающий структуру шаблонов 
сообщений, посредством которых агенты облачной 
платформы IACPaaS взаимодействуют друг с дру-
гом [13–15]. 

С одной стороны, такая структура фиксирует то, 
что каждый шаблон сообщений имеет внутреннее 
имя, содержательное описание назначения (на есте-
ственном языке) и, возможно, исполняемый код шаб-
лона сообщений (байт-код), представляющий его про-
цедурную часть. С другой стороны, поскольку шаблон 
сообщений определяет, по существу, язык представле-
ния некоторого множества сообщений, такая структура 
должна позволять для каждого шаблона сообщений 
описать структуру (синтаксис языка представления) 
содержательной информации, передаваемой в сообще-
ниях, формируемых по этому шаблону (содержимого 
сообщений) – в случае, когда шаблон сообщений опи-
сывает не просто сообщения-команды, а сообщения, 
которые должны содержать некоторые данные. Струк-
тура содержимого сообщений в каждом шаблоне со-
общений описывается произвольным орграфом, пред-
ставленным на языке метаинформации. Начальной 
вершиной этого орграфа является вершина «Шаблон 
Запрос от агента Вид». Спецификатор дуги «пропуск» 
имеет символьное обозначение «~». 

Пример 5. На рис. 2 представлен орграф метаин-
формации, описывающий структуру технологии раз-
работки интегрированных интеллектуальных реша-
телей задач (ИИРЗ). Эта технология (как понятие) 
имеет два атрибута, значениями которых являются 
компоненты ИИРЗ (онтология базы знаний и реша-

                                                            
1 Значение спецификатора дуги D' в этом случае есть 
«пропуск». 
2 Значение ограничителя дуги D' в этом случае есть 
«ссылка», а значением спецификатора могут быть только 
«в точности один», «непустой список», «непустое 
упорядоченное множество», «ноль или один», «возможно 
пустой список» и «возможно пустое упорядоченное 
множество». 
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тель задач). Каждый атрибут имеет также ссылку на 
работу, с помощью которой создается соответст-
вующая компонента. Решатель задач имеет фиксиро-
ванную структуру, которая представлена соответст-
вующим орграфом  метаинформации,  хранящимся  в 

фонде платформы IACPaaS; на эту метаинформацию 
и ссылается соответствующий атрибут. Онтология 
базы знаний является произвольной метаинформаци-
ей, поэтому значением атрибута «Онтология базы 
знаний» является символ «». 

 
 

 
 

Рис. 1. Орграф метаинформации, описывающий структуру шаблонов сообщений платформы  IACPaaS,  
и орграф информации, описывающий устройство шаблона    сообщений «Шаблон Запрос от агента Вид» 

 
 
 

 
 

Рис. 2. Орграф метаинформации, описывающий структуру технологии по разработке интегрированных  
интеллектуальных решателей задач, и орграф порожденной по нему информации, описывающий проект  

такого решателя 
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По метаинформации, представляющей техноло-
гию, порождается информация, представляющая 
проект конкретного ИИРЗ (в данном случае ИИРЗ 
медицинской диагностики). Экземпляр понятия «Про-
ект ИИРЗ по медицинской диагностике» имеет те же 
два атрибута. Значением атрибута «Онтология базы 
знаний» является произвольный орграф метаинформа-
ции, создаваемый при работе над проектом ИИРЗ, а 
значением атрибута «Решатель задач» – ссылка на ре-
шатель задач по медицинской диагностике, порождае-
мый по метаинформации «Структура решателя задач». 

Зеркальным является случай, когда из вершины 
орграфа метаинформации выходит дуга, которая вхо-
дит в вершину орграфа информации. В этом случае 
действует следующее условие на соответствие между 
орграфами информации и метаинформации: если из 
вершины w орграфа метаинформации выходит дуга D', 
которая входит в вершину v орграфа информации3, и в 
орграфе информации вершина v0 соответствует вер-
шине w, то в орграфе информации из вершины v0 вы-
ходит дуга d', которая входит в вершину v и соответст-
вует дуге D' орграфа метаинформации. 

Пример 6. Продолжая описание рис. 2, отметим, 
что разработка онтологии базы знаний должна вы-
полняться согласно работе по созданию онтологии 
базы знаний, описанной в соответствующем орграфе 
информации, а разработка интегрированного реша-
теля задач – согласно работе по созданию интегриро-
ванных решателей задач (которая также описывается 
в соответствующем орграфе информации). В мета-
информации это задаётся дугами «Онтология базы 
знаний =

ref Работа по созданию онтологии базы 
знаний» и «Решатель задач =

ref Работа по интегра-
ции решателя задач» соответственно. При разработке 
интегрированного решателя задач по такой техноло-
гии в порождаемом информационном ресурсе по 
этим дугам порождаются, соответственно, следую-
щие: «Онтология базы знаний  Работа по созданию 
онтологии базы знаний» и «Решатель задач  Работа 
по интеграции решателя задач», концами которых 
являются те же вершины, что находятся на концах 
дуг из метаинформации. 

Для этих двух особых случаев (см. Примеры 5 и 6) 
могут быть сформулированы и правила порождения 
орграфа информации по орграфу метаинформации. 

КЛОНИРОВАНИЕ ВЕРШИН, МНОЖЕСТВ 
ВЕРШИН И ОРГРАФОВ ИНФОРМАЦИИ 

Порождение вершин и дуг орграфа информации 
по вершинам и дугам орграфа метаинформации – это 
не единственный способ построения орграфа инфор-
мации. Другим способом является клонирование 
вершин и дуг некоторого орграфа информации g1 при 
построении другого орграфа информации g2 (при 
этом соответствие между орграфом g2 и его оргра-
фом метаинформации G2 должно выполняться). Обо-
значим v' вершину орграфа информации g1, а v – 
вершину орграфа информации g2, которая должна 

                                                            
3 Значение ограничителя дуги D' в этом случае есть 
«ссылка», а значением спецификатора могут быть только 
«копия» и «возможное отсутствие». 

быть получена клонированием v'. Клонирование мо-
жет быть независимым и зависимым. 

При независимом клонировании вершины в орг-
рафе информации g2 создается вершина v, у которой: 

  значения всех полей совпадают со значения-
ми одноименных полей вершины v'; 

  дуги, выходящие из v, являются клонами 
дуг, выходящих из v'. 

В дальнейшем изменения значений полей и набо-
ра выходящих дуг для этих вершин, никак не связаны 
между собой. 

При независимом клонировании множества вер-
шин в орграфе информации g2 создается множество 
вершин v1, ..., vn, количество которых совпадает с ко-
личеством вершин в клонируемом множестве, такое, 
что каждый его элемент является независимым кло-
ном соответствующей вершины из орграфа инфор-
мации g1. 

Клонирование орграфа информации g, не имеюще-
го вершин, одновременно принадлежащих и какому-
либо другому орграфу информации g', можно рассмат-
ривать как независимое клонирование множества вер-
шин орграфа g. Клонирование орграфа информации g, 
имеющего вершины v1, ..., vn, одновременно принадле-
жащие некоторым другим орграфам информации  
g1, ..., gm, в которые входят дуги d1, ..., dk, выходящие из 
вершин орграфа g, имеет два варианта: 

 поверхностное клонирование, при котором 
орграфы g1, ..., gm не клонируются, а клоны  дуг  
d1, ..., dk входят в соответствующие вершины v1, ..., vn; 

 глубокое клонирование, при котором клони-
руются и все орграфы g1, ..., gm. 

Пример 7. Рассмотрим процесс создания резерв-
ной копии базы знаний о заболеваниях. Такая база 
содержит ссылки на базу наблюдений – на признаки 
и их значения. На рис. 3 представлены слева направо: 
метаинформация базы наблюдений [16], сформиро-
ванная на её основе база наблюдений в области оф-
тальмологии [17], исходная база знаний – база зна-
ний о заболеваниях в области офтальмологии и её 
основа – метаинформация базы знаний о заболевани-
ях [16, 18] (со ссылками на понятия метаинформации 
базы наблюдений, по которым в порождаемой ин-
формации также необходимо порождать ссылки на 
информацию, описывающую наблюдения). Специ-
фикатор дуги «непустая последовательность» на нем 
имеет символьное обозначение «». Со временем 
знания эксперта расширяются, и он стремится моди-
фицировать свою базу знаний о заболеваниях, при 
этом логичным является сохранение резервной отла-
женной копии исходной базы знаний. При создании 
копии такой базы знаний создаётся информация, 
приведённая в правой части рис. 3. Она строится по 
той же метаинформации (База знаний о заболевани-
ях); её начальная вершина есть имя, отличное от 
имени исходной базы («Копия базы знаний в области 
офтальмологии»); вершины, которые принадлежали 
исходной базе знаний, имеют свои независимые кло-
ны в копии с такими же полями и исходящими дуга-
ми («Клинические проявления», «Клиническое про-
явление для признака Головная боль», 1, 1, 1 - 10; к 
вершинам из орграфа базы наблюдений в области 
офтальмологии «Головная боль» и «имеется» (в Базе 
наблюдений) идут дуги, так же как в исходной Базе 
знаний в области офтальмологии. 



 

ISSN 0548-0027. НТИ. Сер. 2. ИНФОРМ. ПРОЦЕССЫ И СИСТЕМЫ 2015. № 12 33 

 
 
 

 
 

Рис. 3. Независимое поверхностное клонирование базы знаний  
о заболеваниях  в области офтальмологии 
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Пример 8. Рассмотрим процесс передачи инфор-
мации от одного эксперта другому на примере меди-
цинской диагностики в области офтальмологии. Пер-
вый эксперт создаёт базу наблюдений и базу знаний 
и наполняет их, приводя к некоторому качественно-
полезному состоянию (тривиальный пример см. на 
рис. 4). Далее ему требуется передать эту пару баз зна-
ний другому эксперту, для того чтобы тот начал их ис-
пользовать в своих целях. При выполнении глубокого 
клонирования этой информации создается информация 
с начальной вершиной «Копия базы наблюдений в об-
ласти офтальмологии» и информация с начальной вер-
шиной «Копия базы знаний в области офтальмологии». 
Их метаинформации – те же что и у исходной информа-
ции (соответственно). В информации «Копия наблюде-
ний в области офтальмологии» создаются вершины-
клоны для вершин «Головная боль», «отсутствует», 
«имеется». В информации «Копия базы знаний в облас-
ти офтальмологии» создаются клоны исходных вершин 
«Острый конъюнктивит», «Клинические проявления», 
«Клиническое проявление для признака Головная боль», 
1, 1, 1-10. А также от вершины «Клиническое проявле-
ние для признака Головная боль» создаётся дуга к вер-
шине-клону «Головная боль» (находящейся в орграфе 
«Копия базы наблюдений в области офтальмологии») и 
от вершины 1 (соответствующей вершине в орграфе ме-
таинформации «Период динамики») создаётся дуга к 
вершине-клону «имеется». 

При зависимом клонировании вершины v' в орг-
рафе информации g2 создается вершина v, у которой 

значение поля «значение» совпадает со значением 
этого поля у клонируемой вершины v'. В дальнейшем 
при редактировании: 

 изменение значения поля «значение» верши-
ны v' приводит к соответствующему изменению зна-
чения этого поля у всех вершин-клонов; 

 изменение значения поля «значение» верши-
ны v невозможно; 

 удаление вершины v' приводит к удалению 
всех ее клонов; 

 удаление любого клона вершины v' допусти-
мо и никак не отражается на вершине v' и других ее 
клонах. 

При зависимом клонировании множества вершин 
в орграфе информации g2 создается множество вер-
шин v1, ..., vn, количество которых совпадает с коли-
чеством вершин в клонируемом множестве такое, что 
каждый его элемент является зависимым клоном со-
ответствующей вершины из орграфа информации g1. 
В дальнейшем при редактировании: 

 при удалении некоторой вершины из клони-
руемого множества вершин все ее клоны должны 
быть удалены из каждого множества-клона; 

 при добавлении некоторой вершины в кло-
нируемое множество вершин во все клоны этого 
множества должны быть добавлены клоны добав-
ленной вершины; 

 ни в одно из множеств-клонов не могут быть 
добавлены новые вершины и ни из одного из мно-
жеств-клонов не могут быть удалены вершины. 

 

 
 

Рис. 4. Независимое глубокое клонирование базы наблюдений и базы знаний о заболеваниях 
 в области офтальмологии 
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Пример 9. В процессе контекстно-зависимого по-
рождения орграфа информации g2, описывающего 
простую базу знаний о нормальных значениях в об-
ласти офтальмологии, по орграфу метаинформации 
G2, описывающему простые базы знаний о нор-
мальных значениях в различных разделах медици-
ны (рис. 5), с использованием орграфа информации 
g1 (орграф его метаинформации G1, описывающий 
простые базы наблюдений в различных разделах ме-
дицины, представлен на рис. 6), описывающего про-
стую базу наблюдений в области офтальмологии, в 
качестве контекста требуется, чтобы (рис. 7): 

1) в g2 множество потомков вершины «Простая 
база знаний о нормальных значениях: офтальмоло-
гия», которой соответствует вершина «Простая база 
знаний о нормальных значениях» в орграфе G2, было 

результатом зависимого клонирования множества 
вершин – потомков вершины «Простая база наблю-
дений: офтальмология» в орграфе g1, которой соот-
ветствует вершина «Простая база наблюдений» в 
орграфе метаинформации G1; 

2) в g2 для каждой вершины со значением p*, 
которой в G2 соответствует вершина «признак», 
множество потомков было результатом зависимого 
клонирования элементов непустого подмножества 
вершин – потомков вершины в g1 со значением p*, 
которой в G1 соответствует вершина «наблюдение». 

Отношение между вершинами и множествами 
вершин орграфа информации и их зависимыми кло-
нами аналогично отношению между орграфами ме-
таинформации и порожденными по ним орграфами 
информации. 

 
 
 

 
 
 

Рис. 5. Орграф метаинформации для простых баз знаний о нормальных значениях 
 в различных разделах медицины 

 
 
 
 

 
 

 
Рис. 6. Орграф метаинформации для простых баз наблюдений  

в различных разделах медицины 
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Рис. 7. Контекстно-зависимое порождение орграфа информации, описывающего простую базу знаний  
о нормальных значениях в области офтальмологии 



 

ISSN 0548-0027. НТИ. Сер. 2. ИНФОРМ. ПРОЦЕССЫ И СИСТЕМЫ 2015. № 12 37 

ЗАКЛЮЧЕНИЕ 

В настоящей статье рассмотрена модель процесса 
порождения орграфов, представляющих сложно-
структурированную информацию, на основе оргра-
фовой связной двухуровневой модели информацион-
ных единиц и модели соответствия между орграфами 
информации и метаинформации. Заложенные в мо-
дель особые случаи соответствия орграфов информа-
ции и метаинформации позволяют формировать ие-
рархическое многоуровневое (число уровней больше 
двух) представление информации. 

В качестве еще одного (помимо порождения по 
метаинформации) способа построения орграфа ин-
формации рассматривается зависимое и независимое 
клонирование вершин и дуг некоторого другого орг-
рафа информации (при этом сохраняется соответст-
вие между формируемым таким образом орграфом 
информации и орграфом его метаинформации). Ме-
ханизм зависимого клонирования направлен на под-
держку контекстно-зависимого формирования орг-
рафов информации. 
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Виноградов Д.В. Вероятность порожде-
ния случайного ДСМ-сходства при нали-
чии контр-примеров  3 (2)  1

Харчевникова Н.В., Блинова В.Г.,  
Добрынин Д.А., Журков В.С. Использо-
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для параллельной реализации метода 
сходства в интеллектуальных ДСМ-
системах  7 (2)  1

Финн В.К. Обнаружение эмпирических 
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Федеральное государственное бюджетное учреждение науки 
ВСЕРОССИЙСКИЙ ИНСТИТУТ НАУЧНОЙ И ТЕХНИЧЕСКОЙ 

ИНФОРМАЦИИ  РОССИЙСКОЙ АКАДЕМИИ НАУК 
 

предлагает научным работникам, аспирантам и другим специалистам в области 
естественных, точных и технических наук, желающим быстро и эффективно 
опубликовать результаты своей научной и научно-производственной деятельности, 
использовать способ публикации своих работ через систему депонирования.  

«Депонирование (передача на хранение) – особый метод публикации научных 
работ (отдельных статей, обзоров, монографий, сборников научных трудов, материалов 
научных конференций, симпозиумов, съездов, семинаров) узкоспециального профиля, 
разрешенных в установленном порядке к открытому опубликованию, широкое 
тиражирование которых, как правило, в силу их узкой специализации, не считается 
целесообразным, а также работ широкого профиля, срочная информация о которых 
необходима для утверждения их приоритета. Депонирование предусматривает прием, 
учет, регистрацию, хранение научных работ и обязательное размещение информации о 
них в специальных информационных изданиях». 

Подготовка и передача на депонирование научных работ происходит в 
соответствии с «Инструкцией о порядке депонирования научных работ по естественным, 
техническим, социальным и гуманитарным наукам» (М., 2013). 
 Депонированные научные работы находятся на хранении в депозитарии ВИНИТИ 
РАН, копии работ предоставляются заинтересованным организациям и специалистам на 
бумажном и электронном носителях и являются официальной публикацией. 

 Информация о депонированных научных работах включается в информационные 
издания ВИНИТИ РАН, в РЖ ВИНИТИ РАН и БД ВИНИТИ РАН и аннотированный 
библиографический указатель «Депонированные научные работы». 

  

 Подать научную работу на депонирование можно, обратившись в Отдел 
депонирования ВИНИТИ РАН по адресу: 

125190, Москва, ул. Усиевича, 20. 
ВИНИТИ РАН, Отдел депонирования научных работ. 
Тел.: 8 (499) 155-43-28, Факс: 8 (499) 943-00-60. 
e-mail: dep@viniti.ru 
С инструкцией о порядке депонирования можно ознакомиться на сайте ВИНИТИ 

РАН:  http://www.viniti.ru 
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Центр (Отдел) научно-информационного обслуживания 
(ЦНИО) ВИНИТИ РАН 

 
предлагает услуги  по  предоставлению  

информационно-аналитических обзоров  
                                                                     

ВИНИТИ РАН осуществляет подготовку информационно-аналитических обзоров по 
инновационным и приоритетным направлениям научных исследований в области точных, 
естественных и технических наук. Обзоры готовятся ведущими специалистами ВИНИТИ, 
работающими  в определенных областях науки и техники. Аналитические материалы содержат 
результаты анализа и обобщения информации  по актуальным научным проблемам, а в 
некоторых случаях – и прогностические выводы. Основой для составления обзоров служит 
отечественная и зарубежная научно-техническая литература, доступная ВИНИТИ РАН: фонд 
НТЛ, включающий более 2 млн отечественных и иностранных журналов, книг, депонированных 
рукописей, авторефератов диссертаций и другой научной литературы, ретроспектива – с 1987 
года. Имеется доступ к базам данных и Интернет-ресурсам: БД ВИНИТИ (разработка ВИНИТИ), 
БД SCOPUS, БД зарубежных патентов и другим. Кроме того, ВИНИТИ доступны зарубежные 
электронные платформы ряда ведущих научных издательств, выпускающих основную часть 
академических рецензируемых журналов, в полнотекстовом варианте.  

Основные тематические направления предлагаемых обзоров: 

         -  Науки о жизни; 
        -   Физико-математические науки; 
        -   Химия и науки о материалах;  
        -   Индустрия наносистем  и материалов; 
        -   Науки о Земле; 
        -   Рациональное природопользование; 
        -   Информационно-телекоммуникационные системы; 
        -   Энергетика, энергоэффективность, энергосбережение; 
        -   Транспортные, авиационные и космические системы; 
        -   Производственные технологии. 
           

Предлагается подготовка и заказ информационно-аналитических обзоров и материалов по 
тематике заказчика. Такие обзоры могут относиться к упомянутым выше тематическим 
направлениям, но могут иметь и междисциплинарный характер. В этом случае обзоры отражают 
актуальную научную информацию и научные достижения, происходящие на стыке наук.  

Более подробная информация о приобретении, заказе и цене обзоров представлена на сайте 
ВИНИТИ   www.viniti.ru 

Приобретение и заказ обзоров от юридических лиц проводится на договорной основе. Форма 
договора для последующего оформления представлена на сайте ВИНИТИ.    

Оформление  договоров и других необходимых документов производится Центром научно-
информационного обслуживания ВИНИТИ (ЦНИО). Возможен прием заказов от физических 
лиц, оплата производится на расчетный счет или в кассу ВИНИТИ РАН. 

Выполненные в ВИНИТИ обзоры предоставляются заказчикам в печатном виде либо в 
электронном варианте после оплаты заказа.  
 
Обращаться в ЦНИО ВИНИТИ: 
       - адрес: 125190, Россия, г. Москва, ул.Усиевича, 20.  
       - телефоны:   8(499) 155 -42 -43, 8(499) 155 -42 -17  
       - эл. почта   cnio@viniti.ru, fdk@viniti.ru. 
       - факс 8(499) 930 -60 -00 (для ЦНИО). 
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УВАЖАЕМЫЕ КОЛЛЕГИ! 
 

ВИНИТИ РАН предлагает Вашему вниманию  
Реферативный Журнал в электронной форме 

 
РЖ в электронной форме (ЭлРЖ) выпускается по всем разделам 

естественных, технических и точных наук. 
Каждый номер ЭлРЖ является полным аналогом печатного номера РЖ по 

составу описаний документов, их оформлению и расположению. Он 
сопровождается оглавлением, указателями. 

ЭлРЖ  представляет собой информационную систему, снабженную 
поисковым аппаратом и позволяющую пользователю на персональном 
компьютере: 

 читать номер РЖ, последовательно листая рефераты; 
 просматривать рефераты отдельных разделов по оглавлению; 
 обращаться к рефератам по указателям авторов, источников, ключевых 

слов; 
 проводить поиск документов по словам и словосочетаниям; 
 выводить текст описаний документов во внешний файл. 
 
 

ЭлРЖ в версии Windows Вы можете получить за текущий год с любого 
номера, а также за предыдущие годы. 
 

Подробную информацию Вы можете получить: 
Адрес: 125190, Россия, Москва, ул. Усиевича, 20, ВИНИТИ РАН 

 
Телефон: 8 (499) 155-46-20  

Телефон/Факс: 8 (499) 155-45-25 
E-mail: zinovyeva@viniti.ru, davydova@viniti.ru 
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